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Topicos Especiais em Quimica I: Estudosde 30 30

Relacdo  Estrutura-Atividade Quantitativa
(QSAR)

(' Aula Teérica; 2 Aula Pratica)

Ementa

Nogdes e conceitos importantes sobre QSAR tedrico e prético, suas aplicacdes, principais abordagens

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

Objetivos

Apresentar os conceitos ¢ métodos basicos para realizagdo de estudos de relagio estrutura-atividade

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

realizago tanto de estudos focados em aprendizado quanto em pesquisas propriamente dita.
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Conteudo Programatico
1. Introdugéo: histérico, conceitos e aplicagdes.

2. Descritores moleculares: o que sdo?

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

5. Interpretacio de modelos QSAR.

; Atividades Praticas
Algumas atividades serdo realizadas no decorrer dos conteudos, focando em apresentar alguns

programas gratuitos para os pds-graduandos. Estas atividades sero realizadas principalmente de modo
expositivo, porém poderdo ser entregues exercicios para os discentes testarem os programas, ja que o

foco seré o uso de programas gratuitos.

Metodologia

Aulas e atividades presenciais em sala de aula + atividades guiadas por apostila.

Avaliacdo
(critérios, mecanismos, instrumentos e periodicidade)
t\ participacdo dos pos-graduandos sera utilizada como critério de avaliagio. —I

Bibliografia basica

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

Sciences and Risk Assessment. Academic Press: 1° edicdo. 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* Edic&o. 2009.

Bibliografia complementar

Artigos e separatas sobre o tema a serem enviados para os discentes.
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|Prof. Dr. Eduardo Borges de Melo
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