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PROGRAMA DE DISCIPLINA

Programa: Pds-Graduacgdo em Ciéncias Bioldgicas

Departamento: | Departamento de Bioguimica

Centro: Ciéncias Bioldgicas

COMPONENTE CURRICULAR

Nome da Disciplina: Bioinformética aplicada ao estudo da | ~. .. .

. x S Cadigo:

interacdo proteina-ligante

Tipo: Eletiva

Carga Horaria Tedrica: 15h Carga Horaria Pratica: 30h Carga horéria total: 45h
N° de créditos teodricos: 1 N° de créditos praticos: 1 N° total de créditos: 2

Nivel: Mestrado e doutorado

Ano de Implantagédo: 2022

Idioma em que a disciplina sera oferecida: Portugués

1. EMENTA

Fornecer conhecimentos sobre métodos de bioinformatica aplicados ao estudo da interacdo
molecular entre proteina e ligante.

2. OBJETIVOS

Aprender a utilizar ferramentas e protocolos computacionais de modelagem molecular e
selecdo de ligantes com maior afinidade por uma proteina-alvo.

3. CONTEUDO PROGRAMATICO

e InteragGes moleculares;

e Estrutura tridimensional de proteinas;

e Modelagem de moléculas e biomacromoléculas;

e Preparo de bibliotecas virtuais de moléculas: aplicacbes de filtros in silico seguindo as
Regras de Lipinski;

e Simulagdes de ancoragem molecular (Docking molecular);

e Validacao de protocolos de Docking molecular (Redocking);

e Simulacdes para minimizacdo de energia;

¢ Renderizacdo de figuras proteina-ligante para publicacéo;

4. CRITERIO DE AVALIACAO

Avaliacdo Unica: tedrica

5. REFERENCIAS

e VERLLI, H. (Org.). Bioinformatica da Biologia a Flexibilidade Molecular. 12 edi¢do: SBBq,
2014. (http://www.ufrgs.br/bioinfo/ebook/)

e KESSEL, A.; BEN-TAL, N. Introduction to Proteins Structure, Function, and Motion. 2"
edition: CRC Press, 2018.

e GU, J.; BOURNE P. E. Structural Bioinformatics. 2" edition. Wiley-Blackwell, 2009.

e Qutras referéncias: Artigos cientificos e tutoriais serdo indicados durante a disciplina.

6. PROFESSOR RESPONSAVEL

Paulo Sérgio Alves Bueno
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