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Resumo Nos ultimos anos, as empresas farmacéuticas tém vindo a

investir cada vez mais em técnicas computacionais com vista a
identificacdo e seleccdo de compostos com potencial
terapéutico. No contexto de drug design, os halogéneos sdo
usados em alguns compostos para preencher cavidades
hidrofébicas em proteinas alvo, melhorar a permeabilidade
relativamente a barreira hematoencefdlica ou facilitar a
permeabilidade através de membranas. Além disto, os
halogéneos podem estabelecer ligacdes ndo covalentes e
direccionais do tipo R-X:::B (X = Cl, Br, |; B = base de Lewis),
denominadas ligacdes de halogéneo. Estas ligacdes sdo muito
importantes em sistemas bioldgicos.[1]

Este projecto tem como objectivo usar simulagdes de dinamica
molecular para estimar a permeabilidade de moléculas
halogenadas com interesse terapéutico através de modelos de
membranas bioldgicas. As simulagdes permitirdo avaliar o efeito
especifico das ligagdes de halogéneo nessa pemeabilidade e,
potencialmente, contribuir para um design mais racional de
farmacos. Os resultados deste trabalho, para além de serem
compilados numa Tese, serdo também usados para escrever um
artigo cientifico a publicar em revista internacional.

O uso de técnicas computacionais requer naturalmente
motivagdo para o uso de meios informaticos e entusiasmo para
trabalhar na &rea da modelacdo molecular e quimica
computacional.
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