
 

47 

MODELAGEM MOLECULAR DE COMPOSTOS BIOATIVOS 
 
 

Créditos: 03  

Professores: Aluísio Marques da Fonseca - Lívia Paulia Dias Ribeiro - Jeferson 
Falcão do Amaral  

Tipo de componente: optativo 

Ementa: Introdução à modelagem molecular e sua aplicação no estudo de compostos 
bioativos. Conceitos de mecânica molecular e química quântica aplicados à 
modelagem. Métodos de docking molecular e triagem virtual. Dinâmica molecular e 
simulações de sistemas biológicos. Predição de propriedades físico-químicas e 
farmacocinéticas (ADME/T). Aplicações na descoberta e desenvolvimento de 
fármacos, agroquímicos e biomateriais. Uso de ferramentas computacionais para 
análise de interações intermoleculares. 
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