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1. OBIJETIVOS DE APRENDIZAGEM

Desenvolver a percecdo das aplicacGes de design e modulagdo molecular no processo de

desenvolvimento de novas moléculas de interesse terapéutico, desenvolvendo conceitos necessdrios a

adaptacdo de principios farmacoldgicos, bioldgicos e bioquimicos em industrias de biotecnologia e

farmacéuticas.
No final desta UC o estudante deve ser capaz de:

- adquirir conhecimentos para o desenho computacional de moléculas;

- prever as estruturas e os valores das propriedades de espécies biomoleculares usando equagdes

matematicas;

- conhecer a formulagdo de biomoléculas e sistemas biomiméticos;

- conhecer estratégias de modificagdo e funcionalizagdo de moléculas e sistemas terapéuticos.

2. CONTEUDOS PROGRAMATICOS

Programa Tedrico-Pratico

1.Introducdo ao design de moléculas terapéuticas.

2. Estratégias de design de moléculas terapéuticas.
Estratégias focadas na estrutura.
Estratégias focadas no alvo terapéutico.

3. Refinamento de moléculas terapéuticas.

4. Introducdo a Mecanica Quantica e a Mecanica Molecular.

5. Métodos de Monte Carlo, Dinamica Molecular e Docking molecular.

6. Visualizagao, construgdo de biomoléculas, e repositérios moleculares.

7. Campos de forga atomisticos e campos de forga Coarse-Grained.
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8. Simulagao de dinamica molecular com o software GROMACS — introdugao a sistemas Linux e Clusters

computacionais.

9. Simulagao de dinamica molecular de sistemas proteicos.

10. Simulagao de dinamica molecular de sistemas membranares

11. Técnicas de amostragem aumentada em dinamica molecular.

Programa Pratico
. Utilizacdo de programas de computador e bases de dados de bioinformatica.
. Desenho de estruturas quimicas em software (ChemDraw).
. Docking molecular com os softwares AutoDock e AutoDock Vina.

1
2
3
4. Dindmica Molecular de sistemas de proteicos com o software GROMACS.
5. Construcgdo de sistemas de simulagdo com o servidor CHARMM-GUI.

6

. Dindmica Molecular de sistemas de membranas com o software GROMACS.

3. DEMONSTRAGCAO DA COERENCIA DOS CONTEUDOS PROGRAMATICOS COM OS OBJETIVOS DA UC
Os conteudos programaticos permitirdo que os estudantes compreendam os métodos computacionais
de modelacdo biomolecular, de forma a adquirirem bases para o desenho de farmacos.

Ao longo da unidade curricular sdo colocados ao dispor do aluno um conjunto de metodologias e
ferramentas computacionais de modelagdo/simulag¢do de bioestruturas, que permitem criar e estimular
um conhecimento base por forma a que este seja capaz de as aplicar em novas situagoes.

Nesta unidade curricular é também promovido o interesse pela aprendizagem autéonoma, através da

pesquisa continua em bases de dados de moléculas, livros técnicos e revistas da especialidade.

4. BIBLIOGRAFIA PRINCIPAL

- Young, D.C. (2009). Computational drug design: a guide for computational and medicinal chemists,
John Wiley & Sons, Ltd.

- Patrick, G.L. (2017). An introduction to medicinal chemistry. (6 Edition), Oxford University Press.

- Avendafio, C. (2001). Introducciona la quimica farmacéutica, McGraw Hill-Interamerica de Espaiia.

- Roche, V.F., Zito, S.W., Lemke, T., Williams, D.A. (2019). Foye’s Principles of Medicinal Chemistry. (8"
Edition), Wolters Kluwer.

- Bases de dados.

- Artigos selecionados.
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5. METODOLOGIAS DE ENSINO (REGRAS DE AVALIAGCAO)

Nas aulas tedrico-praticas recorre-se a exposicao dos contelddos programaticos, proporcionando os
conceitos e ilustracdes de esquemas relativos a cada tema, mediante suporte audiovisual, estimulando
os estudantes para a interacdo e discussdao dos temas abordados. As aulas praticas consistem na
visualizacdo e desenho de estruturas quimicas, bem como no estudo de casos praticos, utilizando
ferramentas computacionais. A avaliacdo continua consistird na realizacdo de duas provas escritas
(70%), para além da resolugdo de questdes/exercicios propostos nas aulas praticas (30%). A ndo
aprovacdo por avaliacdo continua (nota <9,5) implica a realizacdo de exame (avaliagdo 0 a 20 valores),
nas épocas previstas para o efeito, de todos os contelddos programaticos. A nota final sera calculada

considerando o resultado do exame (70%) e a avaliagdo da componente pratica (30%).

6. DEMONSTRAGAO DA COERENCIA DAS METODOLOGIAS DE ENSINO COM OS OBJETIVOS DA UC

As metodologias de ensino sdo coerentes com os objetivos da unidade curricular. A metodologia
expositiva das aulas tedrico-praticas permite realizar a primeira abordagem aos conteudos, estimulando
os alunos a colocar questdes e a fazer raciocinios baseados nos conhecimentos prévios que tém e vao
adquirindo ao longo do semestre. Esta abordagem é fundamental para atingir os objetivos relacionados
com o conhecimento e a compreensdo/aplicacdo de conceitos. As aulas praticas implementam o
desenvolvimento de trabalho continuo na sala de aula, permitem aplicar os conhecimentos adquiridos
nas aulas tedricas e uma constante analise critica por parte do estudante na resolucdo de problemas e
anadlise de artigos cientificos. O regime de avaliagdo é concebido para medir o nivel das competéncias
desenvolvida e que contempla a avaliagdo de desempenho, bem como a assiduidade, participacao,

interesse, capacidade de interpretacdo e de analise critica de cada estudante.

7. REGIME DE ASSIDUIDADE
O aproveitamento a esta unidade curricular (avaliacdo continua ou exame final) obriga a participagdo e

assiduidade, com presenca obrigatéria minima de 85% nas aulas praticas laboratoriais.

8. CONTACTOS E HORARIO DE ATENDIMENTO
André Ferreira Moreira | afmoreira@ipg.pt

Horario de atendimento: Segunda-feira 14h00-18h00
Hugo Alexandre Louro Filipe | hifilipe@ipg.pt
Hordrio de atendimento: Quarta-feira 10h00-11h00

DATA
8 de margo de 2024
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