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1. Disciplina

02108P — Modelagem QSPR/QSAR: Fundamentos e Aplica¢des
Professor Responsavel: Joaquin A. M. Villarreyes

Nivel: Doutorado

Carga hordria: 45 horas

Créditos: 03

Carater: Eletivo

Duragdo: Semestral

Area de concentragdo: Fisico-Quimica

Lotacdo: Escola de Quimica e Alimentos da FURG.

2. Ementa

Fundamentos de modelagem molecular: Modelagem molecular dindmica. Modelagem
molecular estatica (Standard Geometry); Desenvolvimento de modelos moleculares
standard geometry. Homologia e principio da congruéncia de Bronsted-Koefoed; Equacdes
QSPR e QSAR: propriedades (fisicas, quimicas, etc) das substancias. Atividade (bioldgica,
ecotoxicoldgica, quimica medicinal, etc) das substancias. Estrutura e propriedades das
equacdes QSPR/QSAR. FungBes monotOnicas; Descritores e preditores moleculares:
Obtencdo de descritores geométricos, topoldgicos, quanticos e de conteddo de
informacdo; Fundamentos de estatistica. Analise de regressdo (linear, multilinear e nao
linear). Andlise multivariada. Erro absoluto e relativo; Avaliacdo do desempenho de
descritores na modelagem QSPR/QSAR. Comparacdo de dados calculados versus
experimentais ou da literatura. Estrutura de bancos de dados de propriedades e
atividades.
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