Modelagem Molecular
de Sistemas
Biol6gicos

Proposta de area para novo claro no IFUSP




Revelancia e Importancia

® Area estratégica pois reflete uma tendéncia mundial de
investimento em areas correlatas a saude humana e aos
sistemas biolégicos em escala molecular tanto na area
académica como na industrial. No Brasil, a CAPES tem
projeto estratégico na area de Biologia Computac:lonal que
aponta como fundamental a participacao de Fisicos e a
formacao de recursos humanos.

® |mportancia é devido a sua possibilidade em descrever
relacdes entre estrutura molecular, energia e funcdao em
processos fisico-quimicos aplicados em diferentes temas
como por exemplo: desenvolvimento de farmacos e vacinas,
biologia estrutural, rotas metabdlicas, etc., através do estudo
de sistemas moleculares que vao desde pequenas moléculas
a sistemas macromoleculares como as proteinas e sistemas
supramoleculares auto-organizados como € o caso de
micelas, lipossomos, membranas, DNA e RNA, entre outros.




Existem varias técnicas experimentais.

Area jovem: desde os anos 90 com o grande desenvolvimento
computacional e cada vez mais tem apresentado grande relevancia no
cenario internacional. Esta relevancia pode ser acompanhada nas
publicacbes em revistas de alto impacto como as do grupo da Nature
e Science, PNAS, do grupo da Royal Society e revistas especializadas
dedicadas exclusivamente a este tema como Mol. BioSys., J. Chem.
Inform. and Model., J. Molec. Model., J. Biomol., etc.

Foi o tema do Prémio Nobel de Quimica em 2013 para os profs.
Martin Karplus (Quimico), Michael Levitt (Bio-fisico-quimico) e Arieh
Warshel (Bio-fisico-quimico) no desenvolvimento de métodos multi-
escala para o estudo de sistemas quimicos complexos.

Ainda existe necessidade de muito desenvolvimento tedrico em
métodos e algoritmos em Mecanica Quantica e Mecanica Estatistica
com as simulacdes computacionais em nivel atomistico (escala
nanoscoépica) e coarse grain (escala microcépica).




Cenario no USP

e |F IFSC e IQ com grandes grupos experimentais
(IF: 2FAP, 2FEP e 4FGE minimo) e pequenos grupos
tedricos (IF: 1FGE).

® Sugestao de departamento: FGE

® Sugestao de discilinas: Mecanica Classica,

Mecanica Estatistica e Introducao a Fisica Atdbmica
e Molecular.




