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SUMULA DA DISCIPLINA DO PPGQ/UFPA

DISCIPLINA:MODELAGEM COMPUTACIONAL DE REACOES

ENZIMATICAS (disciplina eletiva)

a) Caddigo da disciplina: PPGQI0116

b) Carga Horaria: 60h

c) Créditos: 4

d) Ementa: Introducdo a Catdlise Enzimatica. Representacdo Quimica de
Modelos Moleculares. Fundamentos de Mecanica Molecular (MM) e
Mecanica Quantica (MQ). Algoritmos de Otimizagédo e Dinamica Molecular.
Potenciais Hibridos de MM e MQ. Superficie de Energia Potencial. Potencial
de For¢ca Média. Energia Livre de Ativacdo e Reacional. Mecanismo
Enzimatico e o Desenho de Farmacos.
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