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EMENTA

O conteúdo programático do curso que será ministrado pelo professor Marcelo
Montenegro, estará vinculado ao Programa de Pós-Graduação em Ciências Farmacêuticas
e vai incluir os seguintes temas:
� Introdução ao estudo da modelagem molecular;
� Aplicação da modelagem molecular no planejamento de fármacos;
� Abordagem de conceitos fundamentais envolvidos na relação entre
moléculas bioativas e alvos biológicos;
� Apresentação do banco de dados PDB e fundamentos da
metodologia de docking molecular;
� Aplicação da modelagem molecular no estudo de complexos de
inclusão envolvendo ciclodextrinas;
� Discussão de artigos científicos na área de farmacêutica com
abordagens in silico.

OBJETIVO GERAL

Estudar a modelagem molecular e sua aplicação no planejamento de fármacos.

OBJETIVOS ESPECÍFICOS

� Apresentar ferramentas computacionais que possam auxiliar no projeto de pós-
graduação dos alunos.
� Apresentar, de forma geral, as razões intermoleculares que justifiquem as interações 
entre fármaco (ligante) e alvo biológico (receptor).
� Definir os componentes fundamentais da metodologia de docking;
� Compreender os limites da técnica de docking e correlacionar os resultados in silico 
com os resultados de atividade biológica;
� Compreender a importância da modelagem molecular no planejamento de fármacos.



CONTEÚDO PROGRAMÁTICO

� Modelagem molecular.
� Interações intermoleculares entre ligante e receptor.
� Pesquisa em bancos de dados de proteínas.
� Docking molecular, algoritmos de otimização e funções de
pontuação.
� Complexos de inclusão (ciclodextrinas).

METODOLOGIA DIDÁTICA

Aulas teóricas expositivas;
Discussão de artigos científicos e apresentação de seminários.

AVALIAÇÃO

Análise crítica e discussão de artigos científicos;
Apresentação de seminários;
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