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SÚMULA DA DISCIPLINA DO PPGQ/UFPA  
 
 

DISCIPLINA:MODELAGEM COMPUTACIONAL DE REAÇÕES 

ENZIMÁTICAS (disciplina eletiva) 

a) Código da disciplina: PPGQI0116 

b) Carga Horária: 60h 

c) Créditos: 4 

d) Ementa: Introdução à Catálise Enzimática. Representação Química de 

Modelos Moleculares. Fundamentos de Mecânica Molecular (MM) e 

Mecânica Quântica (MQ). Algoritmos de Otimização e Dinâmica Molecular. 

Potenciais Híbridos de MM e MQ. Superfície de Energia Potencial. Potencial 

de Força Média. Energia Livre de Ativação e Reacional. Mecanismo 

Enzimático e o Desenho de Fármacos.  
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