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Código Nome Carga horáriaAT'P'otal
Tópicos Especiais em Química I: ESTUDOS
DE RELAQAO ESTRUTURA-ATIVIDADK

QUANTITATIVA (QSAR)

30 30

t'ula Teórica; 'Aula Prática)

Ementa
Noções e conceitos importantes sobre QSAR teórico e prático, suas aplicações, principais abordagens

utilizadas, e programas que permitam realizar estudos na área, com foco em programas gratuitos.

Obj etivos

Apresentar os conceitos e métodos básicos para realização de estudos de relação estrutura-atividade

quantitativa (QSAR), incluindo sugestões de programas gratuitos que podem ser utilizados para

realização tanto de estudos focados em aprendizado quanto em pesquisas propriamente dita.



Conteúdo Pro ramático
1.Introdução: histórico, conceitos e aplicações.

2. Descritores moleculares: o que são?

3.Apresentação geral das principais abordagens utilizadas —QSAR-2 a 6D.

4. Validação de modelos QSAR.

5. Interpretação de modelos QSAR.

Atividades Práticas
Algumas atividades serão realizadas no decorrer dos conteúdos, focando em apresentar alguns

programas gratuitos para os pós-graduandos. Estas atividades serão realizadas principalmente de modo

expositivo, porém poderão ser entregues exercícios para os discentes testarem os programas, já que o

foco será o uso de programas gratuitos.

Metodolo ia
Devido a pandemia do COVID-19 e considerando a Resolução n'52/2020 —CEPE, a metodologia adotada

excepcionalmente abrangerá o envio de materiais de apoio. Aulas remotas síncronas realizadas por meio de

aplicativos como ZOOM, Google Meet ou Microsoft Teams serão realizadas para discussão dos temas. Tarefas

sobre os temas serão solicitadas, avaliadas e o docente dará feedback aos discentes. Recursos como textos e

temas de caráter científico em artigos científicos serão utilizados. Caso as aulas voltem a ser presenciais, serão

utilizadas aulas expositivas incentivando a participação e valorizando os conhecimentos prévios dos

acadêmicos.

Avaliação
critérios, mecanismos, instrumentos e eriodicidade

A avaliação será feita através de um seminário onde os alunos deverão apresentar os resultados de um estudo QSAR que

cada um irá desenvolver separadamente. 0 seminário terá nota entre 0 e 100.
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