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OBJETIVOS

I. Fornecer ao estudante uma introdugio a biofisica molecular tedrica:

Fornecer ao estudante uma introdugdo aos principais métodos computacionais recorrentes em biofisica

molecular;

3. Ajudar o estudante a criar uma visio da biofisica molecular como um campo “‘profundamente
interdisciplinar™ no qual a revelagio da natureza de mecanismos por tras do funcionamento de
organismos vivos ¢ uma tarefa interdisciplinar para todo o ensemble de ciéncias naturais.

(S

EMENTA

I. Revisao de Mecanica Estatistica; 2. Conformagdes de biopolimeros (acidos nucléicos e proteinas); 3.

. Introdugdo a Dindmica de biopolimeros; 4. Métodos Monte Carlo para simulagdes moleculares.

PROGRAMA

I. Revisdo de Mecanica Estatistica
I.1 O limite termodinamico
1.2 Termodinamica de sistemas fechados: O ensemble candnico
I.3 Equilibrio termodinamico e a natureza estatistica da entropia
1.4 Flutuagdes térmicas e a integral de caminho estatistico
1.5 Transig¢oes de fase e de pseudofase
1.6 Graus de liberdade relevantes
1.7 Barreira de energia livre cinética e estado de transi¢do
1.8 Analise estatistica microcanonica
2. Conformagdes de biopolimeros
2.1 Transigdes globais em proteinas
2.2 Forgas moleculares em estruturas bioldgicas




2.3 Conformagdes de macromoléculas
3. Introdugdo a dinamica de biopolimeros
3.1 O modelo do oscilador harménico
.2 Movimento browniano
.3 Mudangas conformacionais
3.3.1  Associa¢des moleculares
3.3.2  Processos de taxa fundamentais
3.3.3  Introdugdo a cinética da associag¢do
3.3.4  Cinética da transi¢do hélice-novelo
4. Métodos Monte Carlo para simulagdes moleculares
4.1 O método Monte Carlo
4.2 Amostragem Monte Carlo de cadeia markoviana convencional
4.3 Suaviza¢do de dados sistematicos pelo uso de curvas de Bézier
4.4 Processos markovianos e estratégias de amostragem estocastica
4.5 Métodos de reponderagdo
4.6 Atualizagdes Monte Carlo Elementares
4.7 Amostragem Monte Carlo em Polimeros de reticulado
4.8 Geradores de niimeros aleatorios

4.9 Alguns exemplos praticos de simulagdes Monte Carlo em polimeros
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