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2. Ementa
Fundamentos  de  modelagem  molecular:  Modelagem  molecular  dinâmica.  Modelagem
molecular  estática  (Standard  Geometry);  Desenvolvimento  de  modelos  moleculares
standard geometry. Homologia e princípio da congruência de Brönsted-Koefoed; Equações
QSPR e QSAR: propriedades (físicas, químicas, etc) das substâncias. Atividade (biológica,
ecotoxicológica,  química  medicinal,  etc)  das  substâncias.  Estrutura  e  propriedades  das
equações  QSPR/QSAR.  Funções  monotônicas;  Descritores  e  preditores  moleculares:
Obtenção  de  descritores  geométricos,  topológicos,  quânticos  e  de  conteúdo  de
informação; Fundamentos de estatística. Análise de regressão (linear, multilinear e não
linear).  Análise  multivariada.  Erro  absoluto  e  relativo;  Avaliação  do  desempenho  de
descritores  na  modelagem  QSPR/QSAR.  Comparação  de  dados  calculados  versus
experimentais  ou  da  literatura.  Estrutura  de  bancos  de  dados  de  propriedades  e
atividades. 
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