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Quarta-feira, dia 15 de Malo de2013

Auditério Pequeno da f
09:00 - Sessilo de Abertura, 2om & présenca do Exmo, Diretor da
Escola Superlor Agréra de Brags m:a Professor Doutor Albino Bento

-

" 09:15 - Bloinformdtica e Omica reﬂmﬂu de um utlizador
Angel Dominguez, Departamentc'de Microblologlia y Genética,
Universidade de Salamanca

10:00 Papel da Bivinformdtica no silenciamento de genes por iRNA
Altino Choupina, Euremn

10:45 - Cofee break

11:00 - Bloinformdtica e Blomedicina
Sérglo Deusdado, ESA/IPB e CIMO

11:45 - VScore: Uma plataforma para desenvolvimento de novos fdrmacos
wsando screening virtual

Hugo Froufe, Isabel Ferrelra, Jo&io Sousa, José Amaro e Rul Abreu,

ESA/IPRE & CIH'D

12:30 - ALMOCO

& On no Laboratério de Informética do CIESA:

s Marla-Joio Queiroz e |sabel Ferrelra

16:00 - Andlise ¢ alinhamento de sequéncias blolbgicas
Altino Choupina e Sérglo Deusdado, ESA/IPE e CIMD
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Quinta-felra, dla 16 de Malo de 2
Auditério Pequeno da ESA/IPE

ﬂ! 15 - Quantficacdo da exprassiio génice pnrH.'.'R em Tempo Real
ho experimental de um ensaic de RT- aPCR
lo, CEDOC f/IFOLFG/ITQB, Insttuto Fnrl:ugu!: dq.,’nn:nlogln
de Usboa Franclsco Gentll i

10:00 - Vaca ou cavaio? - Datecdo de fraudes alimentares
Lurdes Jorge, ESA/IPB e CIMO

10:45 - Cofee break

S

-

11:00 - Descoberta de padroes e tendiénclas de dados com o Rapid Miner
Pedro Bastos, ESA/IPB e CIMO

11:45 Utitzacdie de métodos informdticos para detecdo de selegdo ne genoma

da abelha ibérica: mmnm tedrico
Maria Alice Pinto, Julio Chavez-Galarza ¢ Dora Henriques, ESA/IPB e CIMD

12:30 - ALMOGO

ids On no Laboratério de Informitica do CIESA:

14:30 - Uelif 05 Informddcos para detecdo de sefeciio no genoma
da abelha i
Julio Chivez Henriques & Maria Alice Pinto, ESA/IPE e CIMO

16:00 - Aplicagdo da. informédtica na detecido de fraudes alimentares
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VScore: Uma plataforma para desenvolvimento de
novos farmacos usando Screening Virtual

Hugo. J. C. Froufe, Isabel. C. F. R. Ferreira, Jodo N. Sousa, José C. R.
Amaro, Rui M. V. Abreu

CIMO-ESA, Instituto Politecnico de Braganca, Campus de Sta Apolonia, Apartado 1172, 5301-
855 Braganca, Portugal

O screening virtual de grandes bibliotecas de compostos quimices, utilizando
metodologias computacionais como o molecular docking, é cada vez mais
utilizado na procura de potenciais inibidores de proteinas-alve envolvidas em
diferentes patologias. No entanto, devido ao facto destas bibliotecas poderem
atingir um nimero de compostos quimicos que podem ir das dezenas as
centenas de milhar, & muitas vezes necessdria a utilizagdo de clusters de
computadores de Alto Desempenho Computacional (HPC — High Througoutput
Computing), bem como de ferramentas de criagdo, gestdo e acesso de
bibliotecas de compostos quimicos (2).

Neste contexto, desenvolvemos o VScore (Virtual Screening core), uma
plataforma computacional que permite a gestdo de grandes projetos de
Screening Virtual. O VScore utiliza o AutoDock4 e/ou o AutoDock Vina (1)
como ferramentas de docking e inclui varias ferramentas avangadas de criagdo
e gestdao de bilbiotecas de compostos quimicos. Entre as principais
caracteristicas avancadas estdo incluidas a automatizagao e paralelizagao de
todos os ensaios de docking, bem com a automatizagdo da andlise e
visualizagdo de resultados e a possiblidade de gerir facilmente grandes
bibliotecas de compostos e estruturas 3D de proteinas.

O VScore sera disponibilizado liviemente para a comunidade acadeémica,
estando a ser estudade um madelo para desenvolvimento future acente num
regime de danativos de futuros utilizadores.

(1) Momis GM, Goodsell DS, Halliday RS, Huey R, Hart WE, Belew RK and Olson AJ. J.
Computational Chemistry, 1998, 18, 1639-1662.

(2) Abreu RMV, Froufe H, Queiroz M-JRP and Ferreira ICFR. " MOLA: a bootable, self-
configuring system for virtual screening using AutoDock4/Vina an computer clusters2009,
Journal of Cheminformatics 2010, 2:10



