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PRÉ-REQUISITO RECOMENDADO: INTRODUÇÃO À DETERMINAÇÃO 
ESTRUTURAL POR RMN – UMA ABORDAGEM NÃO-MATEMÁTICA 
 
OBJETIVOS: apresentar as bases da aplicação da RMN num contexto de 
desenvolvimento de fármacos, quer do ponto de vista da pequena molécula 
(ligante), quer do ponto de vista do alvo biológico. 
 
PROGRAMA 
 
1. Fundamentos da RMN aplicados à química medicinal 
 1.1 Revisão de conceitos teóricos (do spin ao espectro) e dos principais parâmetros da 
RMN; 
 1.2 Relaxação e equações do Bloch e efeito nuclear de Overhauser; 
 1.3 Breve descrição da aplicação da RMN em análise farmacêutica; 
2. Exemplos de aplicação da RMN na análise estrutural de pequenas moléculas 
 2.1 Exemplos de aplicação de uma estratégia integrada utilizando experiências 
multidimensionais de RMN (COSY, HMQC, HMBC) para elucidação estrutural. 
3. A RMN como ferramenta integrada para a descoberta e desenvolvimento de 
fármacos 

3.1 Desenvolvimento de fármacos baseado em análise de farmacóforos ou alvos 
(pharmacophore vs receptor drug design); 

3.2 Descrição cinética do processo de complexação e relação com os parâmetros de 
RMN (permuta química); 

3.3 Introdução ao RMN biomolecular – a experiência de 15N HSQC; 
3.4 Técnicas para observação do ligante (STD-NMR, waterlogsy, Difusão, TrNOE) e 

técnicas de observação do alvo) 
4. Exemplos de aplicação da RMN para mapeamento de interações proteína-
ligante 

4.1 A experiência de STD-RMN; 
4.2 Mapeamento de interações proteína-ligante por análise de perturbação de 

deslocamentos químicos da proteína. 
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