e

= | AUREMN
% Associagdo de Usudrios de

. Ressonancia Magnética Nuclear
www.auremn.org

CURSO AUREMN A DISTANCIA

ESCOLA BRASILEIRA DE RMN
SIMULAGCAO E ANALISE DE DINAMICA DE BIOMOLECULAS

POR TECNICAS COMPUTACIONAIS

19 DE MARGCO A 14 DE MAIO DE 2021

PROFESSORES:

Ronaldo Junio de Oliveira (DF-UFTM) - ronaldo.oliveira@uftm.edu.br
Alexandre de Araujo Suman (DF-UNESP) - alexandre.suman@unesp.br
Frederico Campos Freitas (DF-UFTM) - fredcfreitas@gmail.com
Guilherme Menegon Arantes (IQ-USP) - garantes@ig.usp.br

LIMITE DE VAGAS: nao ha.
PRE-REQUISITO: Computador pessoal para realizar as simulagdes.

OBJETIVO: Introduzir o aluno as bases para simulagdo de biomoléculas e analise
cinética e termodinamica por técnicas computacionais modernas. Tem como publico
principal alunos de Ciéncias Exatas e da Saude.

PROPOSTA DE REALIZAGAO DO CURSO ON-LINE: Ao longo de 8 semanas, as aulas serdo
ministradas uma vez por semana e com duragao de 2 horas. O aluno podera acompanhar a
aula e realizar os tutoriais juntamente com o professor ou assistir a gravacao da aula com link a
ser disponibilizado. Poderao ser atribuidas tarefas para casa ao final de cada aula.

Inicio do curso: 19/03/2021 — Fim do curso: 14/05/2021 (com intervalo na sexta-feira santa).

Sera fornecido certificado aos inscritos com 75% de frequéncia.

INSCRICOES ABERTAS - https://eventos.galoa.com.br/dinamicadebiomoleculas-2021
PERIODO DE INSCRIGOES: 20 DE JANEIRO A 15 DE FEVEREIR0/2020.

SOCIOS DA AUREMN ................ R$ 50,00 (cinquenta reais)

NAO SOCIOS DA AUREMN ......... R$ 200,00 (duzentos reais)

INFORMAGCOES: administrativo@auremn.org



mailto:ronaldo.oliveira@uftm.edu.br
mailto:alexandre.suman@unesp.br
mailto:fredcfreitas@gmail.com
mailto:garantes@iq.usp.br
https://eventos.galoa.com.br/dinamicadebiomoleculas-2021
mailto:administrativo@auremn.org

7
&S | AUREMN
N

” Associagao de Usudrios de
X Ressonancia Magnética Nuclear

www.auremn.org

PROGRAMA

AULA 1 - INTRODUGAO A DINAMICA MOLECULAR |
Fundamentos de dindmica molecular
Discussao sobre softwares de simulagao

Horario: 19 de margo (sexta-feira) — 14:00 as 16:00 horas
Prof. Ronaldo Junio de Oliveira (DF-UFTM)

AULA 2 - INTRODUGAO DE DINAMICA MOLECULAR I

Tutorial de simulagédo computacional de um sistema biomolecular simples
Horario: 26 de margo (sexta-feira) — 14:00 as 16:00 horas

Prof. Ronaldo Junio de Oliveira (DF-UFTM)

AULA 3 — TECNICAS AVANGCADAS DE DINAMICA MOLECULAR |
Parametrizacédo de pequenas moléculas e compostos

Dinamica molecular da interacao entre proteinas/enzimas e pequenos compostos
Horario: 09 de abril (sexta-feira) — 14:00 as 16:00 horas

Prof. Alexandre de Araujo Suman (DF-UNESP)

AULA 4 - TECNICAS AVANGCADAS DE DINAMICA MOLECULAR i
Analise das interagdes da dinamica entre proteina e ligante
Horario: 16 de abril (sexta-feira) — 14:00 as 16:00 horas

Prof. Alexandre de Araujo Suman (DF-UNESP)

AULA 5 - SIMULAGAO DE MODELOS SIMPLIFICADOS DE BIOMOLECULAS
Modelo baseado na estrutura usando o pacote SMOG

Simulagao do processo de enovelamento da proteina Cl2

Horario: 23 de abril (sexta-feira) — 14:00 as 16:00 horas

Prof. Frederico Campos Freitas (DF-UFTM)

AULA 6 — TECNICAS DE ANALISE DE SIMULAGOES DE BIOMOLECULAS
Introducdo a linguagem de programagéo Python

Andlise cinética e termodinamica por cadeias de Markov e machine learning.
Horario: 30 de abril (sexta-feira) — 14:00 as 16:00 horas

Prof. Frederico Campos Freitas (DF-UFTM)
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AULA 7 - SIMULAGAO COM POTENCIAIS HIBRIDOS QM/MM — Aula |

Elementos de quimica quéantica;

Introdugéo aos potenciais hibridos de quimica quantica e mecanica molecular (QM/MM), com exemplos
simples na biblioteca pDynamo.

Horario: 07 de maio (sexta-feira) — 14:00 as 16:00 horas

Prof. Guilherme Menegon Arantes (IQ-USP)

AULA 8 - SIMULAGAO COM POTENCIAIS HIBRIDOS QM/MM — Aula lI

Calculo de deslocamento quimico usando quimica quantica;

Preparacéao de sistemas proteicos com a biblioteca pDynamo e calculo de deslocamento quimico de
grupos proteicos.

Horario: 14 de maio (sexta-feira) — 14:00 as 16:00 horas

Prof. Guilherme Menegon Arantes (IQ-USP)
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