
Workshop em 
Bioinformatica 

Venha conhecer e compreender as aplicagoes 
e implicagoes da bioinformatica 

Resumo de Comunicac;oes 

Audit6rio Pequeno da ESA-IPB 
Escola Superior Agraria de Braganc;:a 

27 e 28 de Abril de 2011 

~ ipb INSTITUTO POLlTEcNICO DE BRAGAN<;A 
~~. ~ Escola Superior Agrarla 



20 

Desenvolvimento de ferramentas de bioinformatica para 
aplicag80 em Quimica Medicinal: MOlA e ChemT 

R!li M. y . l\.brejJ' ·', Hugo J. C. Froufe ' , Maria·Joiio R. P. Queiroz3
, 

Isabel C. F. R. Ferreira 1 

1 C IMO.ESA . Instituto Palitecnico de BraganGtl. Campus de Sta Apo l6nia , Apartado 11 72, 5301 -855 
BraganGa , Portuga l 

;;: Instituto de Biolecnologia e Bioengenharia . Centro de Gen6mlca e Biotecnologia, Universidade de Tras­
os-Montes e Alto Oouro iCGB-UTADItBB), 5001-801 , Vi la Rea l. Portugal 

~ Centro de Quimica, Universidade do Minho. Campus de Gualtar 47 1 0-057 Braga. Portugal 

o desenvolvi mento de novas ferramentas computacionais e uma parte integra l da area 
da biolnformatica. A disponibili zag80 destas ferramentas em modalidade de aces so livre 
permitir 0 aces so a um maior numero de utilizadores e facilita significativamente 0 seu 
desenvolvimento pela faci lidade de troca de ideias entre ulilizadores. Neste Irabalho. 
serao apresenlados dois softwares desenvolvidos pelo nosso grupo de invesl igag8o: 1) 
MOlA 1 que automatiza 0 screening virlual de bibliotecas de composlos com baixa 
massa molar. utilizando as lerramentas de docking AutoDock4 e AutoDock Vina; 2) 
Chem T2 que permite a geraqao de bibliotecas de compostos analogos de baixa massa 
molar. tendo como base uma estrutura quimica de interesse. Sera ainda apresentado 
um exemplo de screening virtual ulilizando a VEGFR2 (Vascular Endolhelial Growth 
Factor Receptor 2) como proteina alvo e uma biblioteca de compostos quimicos 
derivados de tieno(3,2·bJpiridinas. Neste exemplo. 0 MOLA foi utilizado para 
automatizar 0 processo de screnning virtual e 0 Chem T para gerar a bibl ioteca de 
derivados de lieno[3 .2·bJpiridinas. 
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