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Carga Horaria: 48h
Total de créditos: 3 créditos

Professora responsavel: Profa. Dra. Carolina Horta Andrade
Contato: (e-mail/telefone/sala) carolina@ufg.br 3209-6451/ 4°. andar FF,

Professore convidados: Dra. Melina Mottin e Dra. Sabrina Silva Mendonga
(LabMol-FF-UFG), além de Professores convidados do Brasil e do Exterior

EMENTA

A disciplina possui como principais objetivos possibilitar aos alunos de pds-graduacao, niveis
mestrado e doutorado, a compreensdao dos principios basicos de Quimioinformatica e
Planejamento de Farmacos Auxiliado por Computador, assim como apresentar exemplos da
utiizacdo da Quimioinformatica para o planejamento e descoberta de novos farmacos.
Fundamentos de diversas técnicas e metodologias de modelagem molecular para
planejamento de farmacos serdo apresentados e discutidos. Evidenciar a importancia do
tratamento de dados para as técnicas de modelagem molecular. Exemplos da aplicagdo da
Quimioinformatica na descoberta de farmacos serao apresentados e discutidos, incluindo
antivirais, antiparasitarios, anticancer, entre outras classes de farmacos.

METODOLOGIA DE ENSINO

As aulas serao divididas em atividades sincronas e atividades assincronas.
Atividades sincronas: ocorrerao de forma simultdnea na forma de video-chamadas, utilizando
a plataforma Google Classroom (Google Sala de Aula), nas quais docentes e estudantes
participam no mesmo instante e no mesmo ambiente (virtual). As seguintes metodologias serao
exploradas durante as atividades sincronas:

e Aula tedrica expositiva dialogada;

e Sala de aula invertida: discussao e apresentacao de artigos cientificos.
Atividades assincronas: sao caracterizadas pela nao simultaneidade, ou seja, n&o é preciso
que os estudantes e docentes estejam ‘conectados’ ao mesmo tempo. Isso exigira dos
estudantes maior protagonismo e uma melhor organizacdo espacgo-temporal da sua rotina
académica. As seguintes metodologias serdo exploradas durante as aulas assincronas:

e Participagdo no Férum, com intervencgdes elaboradas, conforme instrugdes a

serem divulgadas pelos docentes;
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e Questionarios, elaboragcdo de mapas conceituais, textos colaborativos,

Glossarios, etc.

Serdo usados o Jupyter Notebooks e bibliotecas em Python (como RDKit, DeepChem e
PyTorch/TensorFlow), para permitir que os alunos implementem modelos basicos discutidos na
92 e 10 semanas, em vez de apenas assistirem a aulas expositivas. O uso do Google Colab
facilitara essa implementagdo sem a necessidade de infraestrutura local pesada.
Adicionalmente, serdo empregadas ferramentas de visualizacdo estrutural de complexos
proteina-ligante, como PyMOL e VMD, bem como programas para analise de interagbes
proteina—ligante, como PLIP e PoseView, e de pds-processamento de imagem, como Inkscape,
com o objetivo de apoiar a interpretacdo estrutural e a elaboragéo de figuras cientificas para

comunicacgao de resultados

AVALIACAO

A avaliacdo sera continua com feedback imediato e ao final sera gerada uma unica nota.
Etapas desenvolvidas na composi¢cao da nota:
1. Avaliagao Cognitiva (70% da Média) — "O Saber"

e Seminario (35%): Os alunos devem apresentar e discutir criticamente um artigo
cientifico de alto impacto, publicado entre 2024-2026, que utilize as novas
ferramentas discutidas.

e Projeto Final de Planejamento (25%): Elaboracdo de um relatério no formato de
"Short Communication”, onde o aluno deve propor um fluxo de trabalho (workflow)
para um alvo terapéutico especifico, integrando obrigatoriamente:

o Curadoria de dados seguindo principios FAIR.
o Predicdo de estrutura 3D de proteina e Docking molecular.
o Uma etapa de predigao de propriedades (IA/Machine Learning).

e Resenhas criticas (10%): os alunos irdo redigir uma resenha ou resumo critico sobre
as palestras dos convidados estrangeiros.

2. Avaliacao Psicomotora (25% da Média) — "O Saber Fazer"

e Desafios de Implementag¢ao (Notebooks): Entrega de pequenos exercicios praticos
realizados em Jupyter Notebooks (Google Colab) ao longo das 12 semanas.
Exemplos:

o Célculo de descritores moleculares e analise de similaridade via RDKit.
o Execucado de um protocolo de triagem virtual simplificado.
o Treinamento de um modelo basico de Machine Learning para predizer toxicidade
(semana 9 e 10).
e Comunicagao Visual de Complexos Moleculares - Analise Critica e Elaboragao de

Figura Cientifica: Entrega de atividade praticas, envolvendo representagéo estrutural




de complexos proteina—-ligante para comunicagao cientifica. As atividades poderao
incluir:
o reformulagao critica de figura cientifica de complexo proteina—ligante (2D e 3D),
e elaboracao legenda em padrao de artigo cientifico.

e Participagao Ativa: Intervengdes fundamentadas durante as discussbes dos tépicos de

aula.
3. Avaliagao Sécio-afetiva (5% da Média) — "O Saber Ser"

e Colaboracdo em Rede: Avaliada através da interacdo na plataforma Google

Classroom, prontidao na entrega das tarefas e capacidade de trabalhar em equipe.

Resumo da Composicao Final da Nota:

Atividade Tipo de Avaliagcao Peso
Seminario (Artigo de Fronteira) Cognitiva 3,5
Relatorio de Projeto Final Cognitiva 2,5
Resenhas criticas Cognitiva 1,0
Praticas em Notebooks/Colab Psicomotora 1,0
Pratica de Analise Critica e Elaboragdo de FiguraPsicomotora 1,0
Cientifica

Participacao em Discussdes Psicomotora 0,5
Atitude e Proatividade Saocio-afetiva 0,5
Total 10,0

Frequéncia: minima de 85%.

CRONOGRAMA E CONTEUDO PROGRAMATICO
Seman Conteudo Docente

Apresentacao da disciplina, cronograma, métodos
de avaliacao; Conceitos em Quimica Farmacéutica
Medicinal;

18, Introducao geral ao CADD, LBDD, SBDD.
Semana
07/08 | Palestra especial durante a Semana de
Planejamento da Faculdade de Farmacia: "0 futuro

Profa. Carolina
Profa. Melina

digital na ciéncia farmacéutica" - Prof. Josef
Spillner (ZHAW) - necessita inscricao para
certificado.
22 Quimioinformatica: Introducao a

Semana| Quimioinformatica Profa. Carolina

14/08 | Moléculas como Grafos, Redes Neurais de Grafos Prof. Josef
(GNNs), Pesquisa em Grafos e programacao | Spillner (ZHAW,
(pratica). Pesquisa em grafos aplicada a NAMs e Suica)

predicao de toxicidade.




32 Quimioinformatica: Quimioinformatica, Prof. José
Semana| descritores moleculares, similaridade molecular, | Medina-Franco
21/08 | activity cliffs e activity landscapes (UNAM, México)
Atividade Pratica
42, Dados e Curadoria: Principios FAIR (Qualidade e
Semana| reprodutibilidade); Descritores moleculares. Profa. Carolina
04/09 Dra. Sabrina
Atividade Pratica
> Interacao Receptor-Ligante: Docking molecular e prof. Ca’lr_los
Semana funcdes de scaring Mauricio
11/09 ’ Santa’'nna
Boas praticas em triagem virtual baseada em (UFFRJ).
. Profa. Melina
docking.
62. Alvos e Estrutura 3D: Predicdo de estruturas 3D de
Semana| proteinas; métricas de confianca, limitacdes e
18/09 | aplicagbes na modelagem de alvos terapéuticos.
Representacao Estrutural de Complexos Profa. Mell.na €
h . 1 e Dra. Sabrina

Proteina-Ligante: analise e comunicacao visual de

interacbes  proteina-ligante; elaboracao de

representacbes 3D e diagramas 2D para

publicagdes cientificas.

72 Atividade Pratica: Predicdo de estrutura 3D e
Semana| representacdo grafica para publicac6es cientificas. Dra. Sabrina
25/09
8% Simulacées e Redes: Dinamica Molecular; Profa. Melina
>emana Farmacologia de Redes e Polifarmacologia Prof. Pedro
02/10 Torres (UFRJ)
92, IA/aprendizado de maquina: Métodos
Semana| supervisionados e nao-supervisionados; Algoritmos | Profa. Carolina
09/10 | classicos para predicao de propriedades. Dra. Sabrina

Atividade Pratica
Se’rlr?e_l-na IA/Modelos generativos: Intel‘igéncia Artificial Profa. Carolina
53/10 Generativa e LLMs aplicados a descoberta de Dra. Sabrina

farmacos (SMILES/Transformers).

112 : , . - .

Toxicologia computacional; Reposicionamento in .
Semana| .. . Profa. Carolina
30/10 silico e casos de sucesso reais. Profa. Melina

122, Profa. Dra. Elisa
Semana| Novas Modalidades Terapéuticas: Planejamento Uliassi (UniBo,
06/11 | de PROTACS, peptideos e bioldgicos. Italia)
132
Semana| Encerramento: Apresentacao de seminarios e .
e Profa. Carolina
13/11 | avaliacao final.

Profa. Melina




*Nao havera aula nos dias 28/08 e 16/10
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* Artigos especializados da area recentes serao disponibilizados durante o curso.

OBSERVAGOES GERAIS

Todas as atividades (Foruns, mapas conceituais, producao de textos, glossarios, relatérios,

etc.) deverao ser postadas e respondidas dentro da turma virtual do Google Classroom,

conforme destacado a seguir:
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As atividades deverdao ser respondidas diretamente dentro da aba “Atividades”
utilizando os recursos “Google Docs” e "Google Formularios” ou conforme instrugdes
dadas pelos docentes;

Os prazos (dia e horario) para entrega das atividades serdao gerenciados através do
Google Calendar. Atividades entregues fora dos prazos nao serdo pontuadas;

Todas as atividades entregues pelos alunos serdo revisadas automaticamente pelo
Google Classroom para deteccao de plagio. As atividades que forem identificadas
como plagio terdo pontuacao igual a zero (0);

Atividades encaminhadas por e-mail ou através de outros recursos digitais externos
ao Google Classroom terao pontuacao igual a zero (0);

As notas e frequéncias serao publicadas exclusivamente no SIGAA.

DIREITOS AUTORAIS, DE IMAGEM E VOZ DE DOCENTES

Com vistas a protecéo dos direitos autorais, de imagem e voz de docente(es) e estudantes,

abaixo estdo elencadas algumas medidas/resolugbes, as quais deverdo ter a ciéncia e

concordancia de todos os envolvidos nas atividades de ensino previstas para esta disciplina.

No desenvolvimento das atividades remotas emergenciais, algumas poderao ser
gravadas. Dessa forma, podera haver a captura de imagem e voz do professor e dos
estudantes. A gravagcdo das atividades remotas ocorrera a partir da anuéncia
conjunta do docente responsavel pela disciplina e os estudantes nela regularmente
matriculados;

Poderéo ter acesso ao ambiente virtual de ensino, apenas o docente e os estudantes
regularmente matriculados nesta disciplina. Depende de autorizagao do professor, o
acesso de terceiros ao ambiente virtual, que porventura, ndo estejam diretamente
envolvidos com as atividades nela desenvolvidas;

Os materiais didaticos, que porventura, forem disponibilizados pelo docente, nao
poderao ser objeto de divulgacédo ao publico externo, seja por meio de redes sociais,
filmagens, videos, impressos de fotografias e quaisquer outros meios de publicacdo
€ comunicagao;

O material didatico produzido e fornecido pelo docente deve ser utilizado apenas
para fins educacionais e pedagogicos da disciplina;

E proibida a reprodugédo e/ou a distribuigdo de trechos ou da integralidade das aulas

gravadas sem a autorizagdo expressa do professor.

Nuamero de vagas | Aluno regular: 10 vagas Aluno especial: 5 vagas
ofertadas:

Modalidade: [ ]Presencial | [ x ] Hibrida

Duracao em semanas: 13 semanas




Cronograma:

62 feiras, das 9h as 12h; inicio em 07/08 e término em 13/11.

Local/Link:

Sala de defesas do PPGCF (4° andar FF-UFG) e link para as aulas que

ocorrerao com docentes de outras
https://meet.google.com/guc-cmzu-oky

localidades:

Turma no Classroom

cadigo turma oss7ov2t
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