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UNIVERSIDADE FEDERAL DE MINAS GERAIS
ICEx - Instituto de Ciéncias Exatas
Departamento de Quimica

ATA DA REUNIAO DO COLEGIADO DO PROGRAMA DE POS-GRADUACAO EM QUIMICA
DO INSTITUTO DE CIENCIAS EXATAS DA UNIVERSIDADE FEDERAL DE MINAS GERAIS
REALIZADA EM 19 DE MARCO DE 2021.

Aos 19 (dezenove) dias do més de marco de 2021 (dois mil e vinte e um), a partir das 13:30 horas,
reuniu-se, por videoconferéncia, utilizando a plataforma Microsoft Teams, o Colegiado do Programa de
Pés-Graduacdo em Quimica, sob a presidéncia do Coordenador, Prof. Hélio Anderson Duarte, com a
presenca dos professores Maria Helena de Aradjo, Cleiton Moreira da Silva, Ricardo Mathias Orlando,
Fabiano Vargas Pereira, Zenilda de Lourdes Cardeal, Marcelo Machado Viana, Rossimiriam Pereira de
Freitas e os representantes discentes Vivian Andrade Luciano, Selma Fabiana Bazan (sem direito a voto)
e Leandro Duarte de Almeida. Foram tratados os seguintes assuntos: 1. Informes: a) Processo Seletivo
Mestrado e Doutorado. 2021/1. A experiéncia com a plataforma TestWe foi considerada muito boa,
embora o niumero de candidatos esteja abaixo do esperado (59 candidatos — total). Considera-se que
0s processos seletivos que ocorreram na pandemia tenham desafios adicionais para os candidatos, o
que é um dos principais fatores a serem considerados para o nimero pequeno de inscritos. b) Visita
Profa. Veronica Ortiz. Foi informado sobre o apoio do PPG-Quimica a vinda da Profa. Veronica Ortiz
Alvarenga (visita de 15 dias) junto com o Programa de Pdés-Gradua¢ao em Ciéncia de Alimentos
(PPGCA). c) Edital PROEX. Foi relatado o apoio do Programa aos projetos ao Edital do PROEx a formacao
em Extensdo universitaria no ambito da PPG-Quimica: 1000 Cientistas do Futuro e INSPIRATI. d) Plano de
Retorno da UFMG. O Prof. Hélio relatou o retorno a etapa zero do Plano de Retorno, devido ao
agravamento do numero de casos de Covid-19. e) Novo edital para bolsas do CNPq. Esse 6rgdo de
fomento liberou novo edital de bolsas, sendo explicado aos membros do Colegiado os tramites de acesso
e aprovacdo de projetos para acesso as bolsas. F) Video institucional. Na proxima semana, serdo
lancados dois videos nas redes sociais para divulgar nosso site e divulgacdo de nova grade curricular. 2.
Aprovagao de ata da reunidao anterior. Apds leitura, a ata de reunidao do dia 05 de margo de 2021 foi
aprovada por unanimidade. 3. Homologag¢des. 3.1. Cancelamento da disciplina QUI847 - Tépicos em
Quimica Inorganica Avangada A - Experimentos Basicos de Infravermelho. Apds a apresentacdo do
pedido da Profa. Isolda Maria de Castro Mendes, o colegiado deliberou unanimemente pela
homologacao do cancelamento da disciplina, que seria lecionada no segundo semestre de 2020.
4) Orientagao. 4.1. Indicacao de Orientador(a). Foram aprovadas as indicagdes de orientagao a seguir:
Prof. Rodrigo Lassarote Lavall para a aluna Rafaela Ferreira Oliveira(Doutorado) e do Prof. Diogo Montes
Vidal para a aluna Flavia Guimardes Lopes (Mestrado). 4.2. Mudan¢a de Orientagdo. Foi retirado de
pauta para verificacdo da solicitacdo do discente. 5. Coorientagdo. As indicacdes constantes no anexo |
foram aprovadas em bloco. 6. Projetos de Pesquisa. Este item foi retirado de pauta. 7. Solicitagao dos
representantes discentes. Foi aprovado por unanimidade que seja mantida a exigéncia de um artigo e
suspensa a obrigatoriedade do segundo artigo/produto para todos os alunos que tém previsdo para
defesa até final de fevereiro de 2022. Em relagdo a nova grade curricular e a mudanga nos créditos, sera
solicitado o laudo de todos os alunos que entraram em 2020/1 para verificagdo individual das demandas.
8. Qualificagdao. Foram aprovados por unanimidade os pareceres constantes nas solicitagdes para defesa
do exame de qualificacdo dos doutorandos Bruna de Almeida Martins, Camila Batista Pinto, Caroline
Duarte Prates, Felipe Silva Carvalho, José Geraldo Mendes Castro Junior, Selma Fabiana Bazan e Tarciane
da Silva Pinto. 9. Revalidagdo de Disciplinas. As solicitacdes dos alunos Débora Caroline Nunes da Silva,
Breno Germano de Freitas Oliveira e Jodo Lucas Isidio de Oliveira Almeida, assim como os recursos das
alunas Ana Luiza de Andrade Querino e Nathany Isabelly Dias Vieira foram aprovadas por unanimidade,

https://sei.ufmg.br/sei/controlador.php?acao=documento_imprimir_web&acao_origem=arvore_visualizar&id_documento=762014&infra_sistema=...
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conforme anexo Il. 10. Solicitagcdo de prorrogagao de prazo. Este item foi retirado de pauta em fungao de
decisdo do colegiado para todos os estudantes. 11. Trancamento de disciplinas. Foram aprovadas por
unanimidade as solicitacdes de trancamento parcial das alunas Débora Caroline Nunes da Silva (QUI 819
— Quimica Analitica Av. | — 2020/2) e Tamires Passini Aratjo (QUI 834 — Seminarios Departamentais —
2020/2). Nada mais havendo para constar, eu, Simone Gomes, secretaria, lavrei a presente ata que foi
aprovada pelo Colegiado e segue assinada eletronicamente. Belo Horizonte, 19 de marc¢o de 2021.
Aprovada em 14/05/2021.

e|| Documento assinado eletronicamente por Selma Fabiana Bazan, Usuario Externo, em 14/05/2021,
- d as 14:13, conforme horario oficial de Brasilia, com fundamento no art. 52 do Decreto n2 10.543, de

assinatura

| eletrénica 13 de novembro de 2020.

ell Documento assinado eletronicamente por Leandro Duarte de Almeida, Usuario Externo, em
_ﬂmm” d 14/05/2021, as 14:16, conforme horario oficial de Brasilia, com fundamento no art. 52 do Decreto n2
| eletrénica 10.543, de 13 de novembro de 2020.

e|| Documento assinado eletronicamente por Fabiano Vargas Pereira, Membro de comissao, em
- tly 14/05/2021, as 14:47, conforme horario oficial de Brasilia, com fundamento no art. 52 do Decreto n?

assinatura

| eletrénica 10.543, de 13 de novembro de 2020.

ell Documento assinado eletronicamente por Rossimiriam Pereira de Freitas, Professora do Magistério
_ﬂmmm tly Superior, em 14/05/2021, as 15:01, conforme horario oficial de Brasilia, com fundamento no art. 52
| eletrénica do Decreto n? 10.543, de 13 de novembro de 2020.

e|l Documento assinado eletronicamente por Vivian Andrade Luciano, Usuario Externo, em
- tly 14/05/2021, as 15:20, conforme horario oficial de Brasilia, com fundamento no art. 52 do Decreto n?

assinatura

| eletrénica 10.543, de 13 de novembro de 2020.

e|| Documento assinado eletronicamente por Zenilda de Lourdes Cardeal, Professora do Magistério
- tly Superior, em 14/05/2021, as 15:28, conforme horario oficial de Brasilia, com fundamento no art. 52

assinatura

| eletrénica do Decreto n? 10.543, de 13 de novembro de 2020.

ell Documento assinado eletronicamente por Helio Anderson Duarte, Coordenador(a) de curso de pos-
_ﬂmm“ tly graduagdo, em 14/05/2021, as 17:13, conforme horério oficial de Brasilia, com fundamento no art.
| eletrénica 52 do Decreto n? 10.543, de 13 de novembro de 2020.

e|| Documento assinado eletronicamente por Maria Helena de Araujo, Subcoordenador(a), em
- tly 14/05/2021, as 17:39, conforme horario oficial de Brasilia, com fundamento no art. 52 do Decreto n?

assinatura

| eletronica 10.543, de 13 de novembro de 2020.

ell Documento assinado eletronicamente por Ricardo Mathias Orlando, Servidor(a), em 14/05/2021, as
_ﬂmmm tly 18:00, conforme hordrio oficial de Brasilia, com fundamento no art. 52 do Decreto n® 10.543, de 13

| eletrénica de novembro de 2020.

e|l Documento assinado eletronicamente por Marcelo Machado Viana, Professor do Magistério
9 tly Superior, em 14/05/2021, as 20:12, conforme horario oficial de Brasilia, com fundamento no art. 52

assinatura

| eletrénica do Decreto n2 10.543, de 13 de novembro de 2020.

e|| Documento assinado eletronicamente por Cleiton Moreira da Silva, Membro de comissdo, em
- tly 19/05/2021, as 12:53, conforme horario oficial de Brasilia, com fundamento no art. 52 do Decreto n?

assinatura

| eletrénica 10.543, de 13 de novembro de 2020.

A autenticidade deste documento pode ser conferida no site
https://sei.ufmg.br/sei/controlador_externo.php?
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2 [W] acao=documento_conferir&id_orgao_acesso_externo=0, informando o cédigo verificador 0727945 e
3 0 codigo CRC CA16ACF1.

Referéncia: Processo n2 23072.225056/2021-60 SElI n2 0727945
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Planilha1

Coorientador No.de Coorientagdes Categoria QP Aluno Nivel Entrada PARECER

N

Grasiely Faria de Sousa Colaborador nao se aplica Elizabeth Luciana Marinho Miguel Doutorado 2/3/2020 nao se aplica
Yuri Machado 0 EXTERNO 9,68 Fabiana de Moura Doutorado 16/04/2019 Favoravel

Pagina 1
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PROGRAMA

IDENTIFICAGAO DA DISCIPLINA

DISCIPLINA: Construcao, otimizacdo e ancoragem molecular de substancias

bioativas em receptores e enzimas.

CURSO: Programa de P6s-Graduagao em Quimica

PRE-REQUISITOS:

a)
b)

d)

Graduagao em Quimica, Farmacia ou areas afins.

Conexao de internet que permita acompanhar o curso: assistir os videos,
participar das aulas sincronas, fazer download do material do curso (apoio e
programas), responder ao controle de presenca e responder o questionario de
avaliagcao da disciplina (pelos links a serem enviados).

Possuir computador pessoal com as seguintes configuracées minimas de
hardware: processador i3 ou equivalente (desejavel: 7i ou melhor), placa de
video com a melhor qualidade possivel (de preferéncia, com memoéria RAM
dedicada), espaco livre no HD para realizar o download dos arquivos € bom
desempenho deles (desejavel: 20-30% ou mais do HD livre), memoéria RAM
de 4 Gb (desejavel 8 Gb, 16 Gb, ou mais).

Possuir versao recente do Sistema Operacional Windows (ou instalacéo de
Virtual Box, para simulacdo da interface do Windows, caso possua outro

sistema operacional:Linux: https://www.virtualbox.org/wiki/Linux_Downloads

ou Mac: https://www.baixaki.com.br/mac/download/virtualbox.htm). Obs.: Nao

sera ensinado como instalar e usar Virtual Box durante o curso.

Forca de vontade e curiosidade para aprender: n&o precisa ser usuario
intermediario ou avangcado de computadores e programas, pois vamos, com
excecao do Virtual Box, explicar tudo passo-a-passo!

Obs.. Ha programas que somente podem ser acessados com e-mail

institucional (ex.: *@unesp.br)



CARGA DIDATICA: 90 horas

30 horas em sala de aula virtual (12 horas tedricas: slides e exposi¢ao oral + 18
horas praticas com uso de computadores pessoais para instalacao e utilizacao de
programas especificos para o curso).

60 horas de atividades extra-classe

DURACAO EM SEMANAS:1 semana, condensada em 30 horas, sendo 6 horas por

dia e depois mais duas semanas para a realizagao da prova e de estudos dirigidos.

NUMERO DE CREDITOS:6 créditos.

NUMERO MiNIMO DE ALUNOS:N3o ha limite.

NUMERO MAXIMO DE ALUNOS:N30 ha limite.

PROFESSOR RESPONSAVEL: Prof Dr. Nailton Monteiro do Nascimento Jnior
(UNESP-Araraquara — IQ/DBQO).



DISCIPLINA: Construcdo, otimizacdo e ancoragem molecular de substancias

bioativas em receptores e enzimas.

CONTEUDO PROGRAMATICO

1) Introducdo a modelagem molecular: problemas que podem ser resolvidos,
meétodos de calculo, programas de computador utilizados e infraestrutura
necessaria.

- Definigéo, estudos de caso, métodos classicos e quénticos de célculo, programas
que podem ser utilizados para os estudos computacionais e quais as configuragbes
dos equipamentos utilizados.

2) A construcao de compostos organicos e a otimizagao estrutural.

- Esta etapa sera executada com base em um tutorial.

3) Estrutura de biomacromoléculas, onde obter e como analisar. Modelo por
homologia e as formas de obtencao.

- Estruturas primaria, secundaria, terciaria e quaternaria de proteinas. O grafico de
Ramachandram e a qualidade de estruturas cristalograficas de proteinas.
Modelagem molecular comparativa e suas limitagbes. Esta etapa também sera
executada com base em um tutorial.

4) Estudos de ancoragem molecular. Programas utilizados e como trabalham.
Validagao por redocagem e por banco de dados de ligantes da literatura.

- Estudos de ancoragem molecular e as fungdes de pontuacdo associadas. Métodos
de validagdo de um modelo computacional. Esta etapa também sera executada com
base em um tutorial.

5) Analise dos resultados e edicao de figuras representando o complexo ligante-
biomacromolécula.

- Interagbes ligantes-biomacromolécula. Esta etapa também sera executada com

base em um tutorial.



Principais programas que serao utilizados e/ou abordados no curso

i) BIOVIA Discovery Studio (http://accelrys.com/products/collaborative-

science/biovia-discovery-studio/).

ii) Marvin (https://chemaxon.com/products/marvin).

iif) GOLD (https://www.ccdc.cam.ac.uk/solutions/csd-discovery/components/gold/).
iv) MOPAC2016 (http://openmopac.net/).
v) Protein Data Bank (http://www.rcsb.org/).

vi) RAMPAGE (http://mordred.bioc.cam.ac.uk/~rapper/rampage.php).

vii) National Center for Biotechnology Information (https://www.ncbi.nlm.nih.gov/).
viii) UniProt (http://www.uniprot.org/).

ix) Basic Local Alignment Search Tool (https://blast.ncbi.nim.nih.gov/Blast.cqi).
x) SWISS-MODEL (https://swissmodel.expasy.org/).

xi) Swiss-PdbViewer (https://spdbv.vital-it.ch/).

xii) PyMol (https://pymol.org/2/).




DISCIPLINA: Construgdo, otimizacdo e ancoragem molecular de substancias

bioativas em receptores e enzimas.

b)

BIBLIOGRAFIA

Mini cursos e palestras no canal do Youtube do Prof. Nailton Monteiro do
Nascimento Junior
(https://www.youtube.com/channel/UCd3anZPRTIlleDFCHNNYomfQ?view_as

=subscriber).

Tutoriais e manuais disponiveis nos proprios sitios dos programas
supracitados.

Donald J. Abraham & David P. Rotella. Burguer's Medicinal Chemistry, Drug
Discovery, and Development. Wiley. 7th Edition. 2010. p, 6416 (Volume 2:
Discovering lead molecules).

David A. Williams; Thomas L. Lemke; Victoria F. Roche; S. William Zito.
Foye's Principles of Medicinal Chemistry. Wolters Kluwer Health. 7th Edition.
Camille Georges Wermuth. The Prectice of Medicinal Chemistry. AP. 3rd
Edition.

Eliezer J. Barreiro & Carlos A. M. Fraga. Quimica Medicinal as Bases

Moleculares da Agao dos Farmacos. Artmed. 3a Edigcao. 2015.

g) Artigos cientificos de periddicos indexados, como, por exemplo: Journal of

h)

Chemical Information and Modeling, Journal of Medicinal Chemistry, ACS
Medicinal Chemistry Letters, Chemical Reviews, European Journal of
Medicinal Chemistry, Bioorganic & Medicinal Chemistry, Bioorganic &
Medicinal Chemistry Letters, Bioorganic Chemistry, Molecules, Nature
Reviews in Drug Discovery, Mini Reviews in Medicinal Chemistry, Current
Medicinal Chemistry, Journal of Molecular Modeling, Quimica Nova, Revista
Virtual de Quimica, etc.

Hugo Verli. Bioinformatica: da Biologia a Flexibilidade Moleculares. SBBq. 12

ed. E-book gratuito: https://www.ufrgs.br/bioinfo/ebook/. (Esta obra foi

licenciada sobuma LicengaCreative Commons Atribuicdo-Nao Comercial-Sem
Derivados3.0 Nao Adaptada.)



DISCIPLINA: Construcdo, otimizacdo e ancoragem molecular de substancias

bioativas em receptores e enzimas.

CRITERIOS DE AVALIAGAO E INFORMAGOES ADICIONAIS

Serao abordadas as aplicagdes de estudos computacionais, envolvendo ligantes e
biomacromoléculas de interesse quimico-medicinal/farmacolégico, assim como os
conceitos envolvidos: na construcao e otimizagdo estruturas de micromoléculas,
avaliacao e otimizacdo das estruturas cristalograficas de biomacromoléculas (ex.:
receptores e enzimas), a modelagem molecular comparativa de moléculas que
possuem apenas a sequéncia primaria de aminoacidos a partir de estruturas ja
conhecidas como molde (modelagem molecular comparativa), a interacao ligante-
biomacromolécula por meio de fungdes de pontuacdo e a analise dos resultados
gerados da ancoragem molecular, incluindo a geragéo e edicdo de figuras, analise
das interagbes intermoleculares envolvidas com residuos de amino acidos de
relevancia e definicdo de pardmetros relevantes para a triagem virtual de
substancias potencialmente bioativas ou compreensao da atividade de substancias
que ja apresentem atividade comprovada. A validagao por redocagem também sera
discutida e aplicada. Paralelamente, por meio de um tutorial elaborado
especialmente para esta finalidade, os alunos realizarao a instalagédo de programas
gratuitos (ou subsidiados via CAPES), serao treinados nas etapas de construcao,
otimizagdo e ancoragem molecular de substancias previamente selecionadas em
receptores especificos (incluindo a analise e otimizagcao prévia destes receptores),

seguido da analise adequada.

Avaliacao:

A avaliacao da disciplina consistira em responder um questionario,
individualmente, via google formularios, contendo entre 40 e 50 questées. O
questionario sera enviado na quinta-feira seguinte ao curso (6 dias depois),
para ser respondido entre as 18:00 e 20:00 horas (este tempo podera ser
prorrogado para trés horas de duragcao, caso informado durante o curso). O
conceito sera atribuido com base na pontuacaodeste questionario e um

certificado sera emitido, contendo o percentual de acertos (ex.: 42 de 50



questoes) e de frequéncia (ex.: 100%), com base em links para confirmar
presenca, enviados em momentos restritos do curso. Obs.: Todos receberao o
certificado, mas o percentual de presenca/frequéncia e pontuacdo estao
subordinados as normas do programa de pos-graduagao, para a aprovagao e

atribuicao do conceito/nota.

Resumo da metodologia do tutorial, a seguir:

A partir de estrutura cristalografica obtida, viaProtein Data Bank, completar os
residuos com o programa spdbv, gerar o grafico de Ramachandran com o servidor
Rampage e usar esta nova estrutura para a ancoragem molecular. Paralelamente,
construcdo, utilizando o programa Discovery Studio, da estrutura do ligante co-
cristalizado e de mais 5 a 10 ligantes, retirados de artigos cientificos (sugestao: faca
a busca deles no ChemBL), com atividade no mesmo sitio ativo, seguido de
verificacdo o estado de protonacdo (Marvin) e otimizacdo com o método
semiempirico PM7 do programa MOPAC2016, através da interface grafica do
Mercury. Por fim, realizagdodaancoragem molecular(modo rigido) com o programa
GOLD (removendo as moléculas de agua e demais ligantes) com a funcao de
pontuacdo ChemPLP, entre 10 e 50 poses para cada ligante, definindo o sitio com
coordenadas XYZ e o raio de acordo com o tamanho dos ligantes selecionados.
Apobs aancoragem molecular, utilizagaodo programa Discovery Studio ou PyMol para
analisar os resultados e discutir as interagbes, gerando figuras para todas as
substancias analisadas. Discussao, falando quais residuos estdo envolvidos nas

interagdes das substancias com o sitio ativo.

EMENTA

1) Introdugcdo a modelagem molecular: problemas que podem ser resolvidos,
métodos de calculo, programas de computador utilizados e infraestrutura necessaria.
2) A construgcao de compostos organicos e a otimizacao estrutural.

3) Estrutura de biomacromoléculas, onde obter e como analisar. Modelo por
homologia e as formas de obtencao.

4) Estudos de ancoragem molecular. Programas utilizados e como trabalham.

Validacao por redocagem e por banco de dados de ligantes da literatura.



5) Analise dos resultados e edicdo de figuras representando o complexo ligante-

biomacromolécula.



UNIVERSIDADE ESTADUAL PAULISTA

Campus de Araraquara

ATESTADO

o de gy
AW oy
& 2,

Atestamos que NATHANY ISABELLY DIAS VIEIRA, RG n® MG-16.379.983 - PC-MG/MG, na
qualidade de Aluna Especial cursou a(s) disciplina(s) de Programa(s) de Pds-Graduacgdo desta Unidade

Universitaria, conforme segue:

Programa: Quimica

Disciplires Ano Per{odo Créditos Car,g? Freq Conceito
letivo Horéria

PGQ - Construcao, otimizacao e ancoragem molecular

de substéncias bioativas em receptores e enzimas - 2020 2° Semestre 6 90 100 A

Remota

1 crédito correspondente a 12 horas de atividades programadas até 13/9/99 (Res. UNESP 46, DE 18/6/91)

1 crédito correspondente a 15 horas de atividades programadas a partir de 14/9/99 (Res. UNESP 45, DE 14/9/99)
CONCEITOS:

A - Excelente, com direito a crédito; B - Bom, com direito a crédito; C - Regular, com direito a crédito;
D/R - Reprovado; | - Incompleto; T - Transferéncia; J - Cancelamento.

Araraquara, 12 de janeiro de 2021.

SEGAO TECNICA DE POS-GRADUAGAO IQ/AY

e
)&

ROBSON ADRIANO LIMA
Supervigor Técnico de Segdo - Substituto

Instituto de Quimica - Campus de Araraquara -
Prof. Francisco Degni, 55, 14800900, Araraquara - S&o Paulo




Tabela de Solicitacdo de Validacdo e Aprovacao

Reconhecimento
Discente Nivel Instituicdo Inglés Créditos | Créditos . A
. Equivaléncia
validados
Débora Caroline Nunes da Silva (l) M UFMG - 04 04
Breno Germano de Freitas Oliveira D UFMG - 21 21

() - Cursada como Isolada

Tabela de Solicitacao de Validacao e Aprovacao Externo

Reconhecimento
Discente Nivel | Instituicdog Disciplina Créditos | Créditos . A
. Equivaléncid]
validados
Bioestatistica 03 0
Jodo Lucas Isidio de D UECE Métodos Experimentais de Analises || 03 0
Oliveira Almeida Estdgio de docéncia I* 02 02 sim
Propriedade Intelectual 02 02

Total: 04 Créditos

*Estagio em Docéncia | do aluno Jodo Lucas é equivalente a nossa Docéncia Il, confirmado tanto
pela professora Roberta e Gilson (este por e-mail).
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