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Ementa: Introducdo a Bioinformatica. Bancos de dados de informacdo bioldgica. Alinhamento de seqiiéncias.
Identificacdo de motivos e dominios regulatorios. Predicdo génica. Predicdo de estrutura de RNA e proteina.
Reconstrucdo filogenética. Analise genémica e genémica comparativa. Analise de expressdo génica. Redes de

regulacdo génica e redes metabdlicas. Prote6mica. Programacao.

Objetivos: Familiarizagdo com os métodos, principios e ferramentas da bioinformatica. Fundamentacéo nos
tdpicos introdutdrios da bioinformatica, assim como no uso das ferramentas e metodologias atuais da area. Os
aspectos tedricos serdo apresentados por meio de aulas expositivas e exemplos da literatura. As ferramentas

computacionais serdo utilizadas em laboratorio de informatica.

Contetido Programatico: O conteddo detalhado da ementa e as atividades (aulas, seminarios, avaliagdes etc.),

serdo distribuidos em 60 horas (ou 30 aulas geminadas), conforme o seguinte cronograma:

Aula

Conteudo

Aula 1

Tedrico: Apresentacdo do curso, exposicdo das avaliacdes e
tarefas; Experimental: Introducdo a Bioinformatica

Aula 2

Aula Teorica: Bioinformatica, era omica, biologia sintética
Aula Experimental: Analise de genoma

Aula 3

Tedria e experimental: Banco de Dados

Aula 4

Estratégias de modificagdo molecular (bioisosterismo, hibridagéo,
simplificacdo molecular);Bioinformatica Estrutural; Pratica: Pymol

Aula 5

Teodrica e pratica: Biopython e Linux
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Aula 6 Tedrica e pratica: Biopython e Linux 2

Aula 7 Teoria e pratica: Blast e Estrutura do linux

Aula 8 Avaliagao 1

Aula 9 Teoria e pratica: Visualizagdo de Genomas e Diretorios no Linux
Aula 10 ;’reqol:;%sPred@ao de estruturas proteicas; Experimental: Edicdo de
Aula 11 Desenvolvimento de Farmacos por Computador

Aula 12 Uso do shell;

Aula 13 Manipulagéo de arquivos (editor gedit) e cat;

Aula 14 Compactacao e descompactagao de arquivos;

Aula 15 Estrutura de diretorios;

Aula 16 Instalagcéo de pactoes e aplicativos;

Aula 17 Shell Script/Comandos mais usuais do Linux

Aula 18 Avaliagao |

Aula 19 Resolugao da avaliagao

Aula 20 Instalac&o de programas: pymol, chimera e datawarrior

Banco de dados de Proteinas (GenBank e PDB), banco de lingantes

Aula 21 (Zinc, Pubchem e ChEMBL)

Aula 22 Triagem Virtual com base no Ligante. Programas: Pharmit e PLIP

Aula 23 Triagem Virtual Inversa. Softwares on line: swiss target predict;
Determinagao de propriedades ADMET e Gerenciamento de ligantes

Aula 24 (datawarrior);
Geracao de estruturas proteicas (geragao, validagao e refinamento de

Aula 25 modelos de proteinas). ab initio: raptor X, enovelamento i-tasser pyre2,
modelagem comparativa SwissModel. Programa SwissModel

Aula 26 Triagem Virtual (docking): Swissdock;

Aula 27 Visita Técnicq ao_Laboratério Naciona] de C_orp_putagéo C.ient.l’fic_a )
(LNCC), Petrépolis. A depender da disponibilidade da instituigéo.

Aula 28 Avaliagao II;

Aula 29 Resolugao da avaliagao lI;

Aula 30 Avaliagao substitutiva.

Metodologia e Recursos Auxiliares:

O programa sera abordado por meio de aulas expositivas, podendo haver ocasionalmente atividades no portal
didatico, inclusive as avaliacdes. Os slides serédo disponibilizado via portal didatico aos alunos. A frequéncia sera
registrada e pontuada.

Avaliacées:

O conteldo sera avaliado pela média de duas provas tedricas (A), com peso 2 cada, e frequéncia com peso 1 (F). Cada
avaliacdo tera o valor de 10,0 pontos. A nota final sera dada pela seguinte formula: (2 x Avaliacdo 1 + 2 x Avaliagdo 2 + 1
x frequéncia)/5. Haverd apenas uma avaliacdo substitutiva através do portal didatico, com o conteddo total da disciplina,




apds a realizagdo de todas as avaliagcdo. Todos os alunos matriculados na disciplina podem realizar a avaliagdo
substitutiva. As avaliagdes serdo individuais através do portal didatico, contendo questdes interpretativas, dedutivas e de
solugdo de problemas praticos, podendo haver consulta bibliografica.

Bibliografia Basica:

LEITE, F. H. A. Préticas de quimica farmacéutica medicinal: uma abordagem computacional. Curitiba: Appris, 2021.
73 p.

SA, E.R. A; SILVA, F. |.; SOUZA, J. A. Ferramentas de investigacdo em quimica computacional e bioinformatica. [S.
.]: Simplissimo, 2021. (recurso online).

VERLI, H. (org.) Bioinformatica: da biologia a flexibilidade molecular. S&o Paulo: Sociedade Brasileira de Bioquimica e
Biologia Molecular, 2014. Disponivel em: https://lume.ufrgs.br/bitstream/handle/ 10183/166105/001012172.pdf?
sequence=1&isAllowed=y. Acesso em: 17 maio 2023.

Mariano, D.; Barroso, J. R.; Correia, T.; de Melo-Minardi, R. C.; Introdugdo a Programacdo para Bioinformatica com
Biopython - 32 edi¢do, 2016, ISBN-13:978-1517437299.

ANTAO, Tiago. Bioinformatics with Python Cookbook: Use modern Python libraries and applications to solve real-world
computational biology problems. 3. ed. [S.l.]: Packt Publishing, 2022.

BUFFALO, Vince. Bioinformatics Data Skills: Reproducible and Robust Research with Open Source Tools. 1. ed.
Sebastopol, CA: O'Reilly Media, 2015. 538 p. ISBN 978-1-449-36737-4.

Bibliografia Complementar:

ARSHAN, M. L. M. K. Bioinformatica. [S. |.]: Nosso Conhecimento, 2021. 56p.

LOGING, W. T. (ed.). Bioinformatics and computational biology in drug Discovery and development. Cambridge,
United Kingdom:; Cambridge University Press, 2016.

MCKINNEY, W. Python para analise de dados: tratamento de dados com Pandas, NumPye Ipython. Sdo Paulo:
Novatec, 2019. 615 p. ISBN 978-85-752-2647-6.

RAMALHO, L. Python fluente. Sdo Paulo: Novatec, c2015. 799 p. ISBN 978-85-752-2462-5.

MONTANARI, C. A. Quimica medicinal: métodos e fundamentos em planejamento de farmacos. Sdo Paulo: EDUSP,
2011. xviii, 712 p. (Académica ; v. 79). ISBN978-85-314- 1266-0.

Leitura adicional (artigos cientificos, sites da internet, apostilas, capitulos de livros, etc):

1. DO VAL, Carlos Eduardo. Ubuntu, Guia do Iniciante 2.0. Vitéria: e-book 191 p. 2012.

2. THE EUROPEAN BIOINFORMATICS INSTITUTE (EMBL-EBI). Train online. Disponivel em: <https://www.ebi.ac.uk/training/on-
demand>. Acesso em: 04 de dez. De 2023.

3. TeachOpenCADD. A teaching platform for computer-aided drug design. Disponivel em:
<https://projects.volkamerlab.org/teachopencadd/>. Acesso em: 04 de dez. De 2023.
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