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Planejamento baseado na estrutura 
do alvo (SBDD ou TBDD)
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Interações intermoleculares
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Interações intermoleculares
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Interação entre ligante e 

macromolécula
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➢ Cinética enzimática:

➢ Interação entre um ligante e um alvo macromolecular:



Interação entre ligante e 

macromolécula
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Relação com a termodinâmica
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Variações na energia livre de –2 a –3 kcal mol-1 (–8,4 a –

12,6 kJ mol-1) podem causar um grande efeito no 

cocomplexo estudado.



Relação com a termodinâmica
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➢ Interação eletrostática

➢ Podem alterar G em -5 kcal mol-1 (-21 kJ mol-1)

➢ Exemplo: acetilcolina



Relação com a termodinâmica
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Relação com a termodinâmica
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➢ Três possíveis perfis de inibidores enzimáticos



Relação com a termodinâmica
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Assinatura termodinâmica
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Assinatura termodinâmica (2)
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Complementaridade
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Complementaridade (2)
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Interações intermoleculares

e grupos funcionais
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Interação hidrofóbica
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Rigidez vs. flexibilidade
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Ajuste induzido
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Ajuste induzido
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Estudo comparativo entre ligantes

21



Representação gráfica da interação 

ligante-macromolécula
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