Bioquimica Computacional

Ocorréncia: 52 semestre

Carga horaria: T 22.5h; PL 30h; OT 7.5h
ECTS: 5,5

Area disciplinar: Biotecnologia

Objetivos de aprendizagem (conhecimentos, aptidées e competéncias a desenvolver pelos
estudantes):

A UC visa desenvolver as capacidades de modelagdo em quimica e bioquimica, incluindo a
modelagdo de proteinas e da sua interac¢do com outras moléculas. Os estudantes irdo estudar a
validade e aplicabilidade dos métodos semi-empiricos e ab initio, e das abordagens DFT, bem como
as nocdes bdasicas de mecanica e dinamicas moleculares, de docking de proteinas a ligandos e

interac¢Oes proteina- proteina.
Usando o conteudo desta UC os estudantes serdo capazes de:
- Escolher as técnicas adequadas para modelar os varios problemas relativos a estrutura;

- Planear e executar os calculos necessdrios; - Interpretar e analisar os resultados. Os estudantes
desenvolverdo as capacidades fundamentais de modelagdo de estruturas, com aulas praticas
focadas em levar os estudantes a trabalhar de forma crescentemente independente. E uma UC
companheira de "Laboratdrio de Bioinformatica" que se encontra organizada de modo a que os

estudantes desenvolvam os seus préprios projetos de simulagao

Contelidos programaticos:
1. Introducgdo — estrutura atdmica e molecular; ligages e interac¢des; a equacao de Schrédinger e a

sua aplicacdo; software de modelagao.



2. Quimica computacional — métodos semi-empiricos, DFT e ab initio; caracteristicas, aplicacdo e

limitagdes.

3. Quimica computacional — modelos implicitos e explicitos para fases condensadas.

4. Modelacdo de proteinas — modela¢cdao por homologia e modelag¢do ab initio.

5. Modelac¢do de proteinas — mecanica molecular e dindmica molecular aplicadas a questdes

bioldgicas; campos de forgas, aplicagdo e limitagao.

6. Lipidos e membranas — abordagens computacionais.

7. Interacgdes ligando-proteinas — técnicas de docking, aplicacdes e limitagdes; analise pds-docking

— refinamentos baseados em quimica quantica e em dinamica molecular.

8. Interacgdes entre proteinas — o interactoma; ferramentas de docking proteina-proteina.
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