ATENGAO: PARA ESTE CURSO SERA NECE§SARIO QUE LEVE O SEU
COMPUTADOR PESSOAL PARA INSTALACAO DOS PROGRAMAS A
SEREM UTILIZADOS DURANTE AS AULAS

CURSO: TEORIA E PRA’TICA DE ASSINALAMENTO E DETERMINACAO DE
ESTRUTURA DE PROTEINAS POR RMN

NUMERO DE CREDITOS: 02
PROFESSORA: Gisele Amorim (Campus Xerém — UFRJ)
LIMITE DE VAGAS: 15

PRE-REQUISITO RECOMENDADO: curso INTRODUQAO’A DETERMINACAO
ESTRUTURAL E ASSINALAMENTO DE PEQUENAS MOLECULAS POR RMN.

OBJETIVOS: O curso tem por objetivo preparar o participante para o
assinalamento de ressonancias de proteinas, abordando a preparacdo da
amostra, os experimentos e as estratégias utilizados. O curso também abordara
os meétodos de calculo de estrutura de proteinas por RMN em solugio.
Utilizaremos os softwares CcpNmrAnalysis e Aria para uma abordagem semi-
automatica e integrada. Os participantes deverao levar seus computadores
pessoais, onde sera instalada uma "maquina virtual" contendo os
programas necessarios para o curso. Caso tenham dados préprios para
assinalamento e calculo de estrutura, poderao leva-los.

PROGRAMA

Teoria (1 dia)

Assinalamento

Avaliacgdo inicial da amostra

Estratégias mais comuns de assinalamento
Assinalamento da cadeia principal

Assinalamento das cadeias laterais alifaticas
Assinalamento de cadeias laterais de residuos aromaticos
Assinalamento de isbmeros cis e trans de prolinas
Calculo da estrutura

Pratica (2 dias)

Assinalamento

Introdugéo ao uso do software CcpNmrAnalysis

Criacao e set up do projeto

Assinalamento da cadeia principal: estratégias utilizando experimentos 2D e de
tripla ressonancia

Assinalamento das cadeias laterais alifaticas

Assinalamento de cadeias laterais aromaticas




Calculo da estrutura

Calculo baseado em NOE

Introdugéo ao calculo integrando os softwares CcpNmrAnalysis e Aria
Montagem do projeto e calculo no Aria

Interpretacdo dos dados gerados no Aria usando o CcpNmrAnalysis



