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DISCIPLINA
Caodigo Nome Carga horaria
AT! AP? Total

Topicos Especiais em Quimica I: ESTUDOS 30 30
DE RELACAO ESTRUTURA-ATIVIDADE

QUANTITATIVA (QSAR)

( Aula Teérica; 2 Aula Pratica)
Ementa

Nocdes e conceitos importantes sobre QSAR tedrico e pratico, suas aplicagdes, principais abordagens

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

Objetivos

Apresentar os conceitos e métodos bésicos para realizacdo de estudos de relacdo estrutura-atividade
quantitativa (QSAR), incluindo sugestdes de programas gratuitos que podem ser utilizados para

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




Contelido Programatico

1. Introducéo: historico, conceitos e aplicacdes.

2. Descritores moleculares: o que sao?

3. Apresentacdo geral das principais abordagens utilizadas — QSAR-2 a 6D.
4. Valida¢ao de modelos QSAR.

5. Interpretacdo de modelos QSAR.

Atividades Praticas

Algumas atividades serdo realizadas no decorrer dos conteudos, focando em apresentar alguns
programas gratuitos para os pos-graduandos. Estas atividades serdo realizadas principalmente de modo
expositivo, porém poderdo ser entregues exercicios para os discentes testarem os programas, ja que o

foco serd o uso de programas gratuitos.

Metodologia

Devido a pandemia do COVID-19 e considerando a Resoluc&o n° 052/2020 — CEPE, a metodologia adotada
excepcionalmente abrangera o envio de materiais de apoio. Aulas remotas sincronas realizadas por meio de
aplicativos como ZOOM, Google Meet ou Microsoft Teams serdo realizadas para discuss@o dos temas. Tarefas
sobre os temas serdo solicitadas, avaliadas e o docente dara feedback aos discentes. Recursos como textos e
temas de carater cientifico em artigos cientificos serdo utilizados. Caso as aulas voltem a ser presenciais, serdo
utilizadas aulas expositivas incentivando a participagdo e valorizando os conhecimentos prévios dos

académicos.

Avaliacio
(critérios, mecanismos, instrumentos e periodicidade)
A avaliagdo serd feita através de um semindrio onde os alunos dever&o apresentar os resultados de um estudo QSAR que

cada um ird desenvolver separadamente. O semindrio terd nota entre 0 e 100.

Bibliografia basica

Kunal Roy, Supratik Kar, Rudra Narayan Das. Understanding the Basics of OSAR for Applications in Pharmaceutical

Sciences and Risk Assessment. Academic Press: 12 edigdo. 2015.
Jodo Paulo Ataide Martins. Quimica Computacional Aplicada a QSAR. Apostila. CENAPD-SP. 2010.

Roberto Todeschini, Viviana Consonni, Raimund Mannhold, Hugo Kubinyi, Gerd Folkers. Molecular Descriptors for
Chemoinformatics. Volume I: Alphabetical Listing. 2* Edig#o. 2009.

Bibliografia complementar

Artigos e separatas sobre o tema a serem enviados para os discentes.
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Assinatura do docente responsavel pela disciplina

Colegiado do Programa (aprovac¢ao)
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