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Titulo Estudo in silico da introdu¢ao de um grupo acilo na estrutura
de dendrimeros peptidicos com actividade anti-bacteriana
Resumo As bactérias multi-resistentes, tais como a Pseudomonas

aeruginosa e a Acinetobacter baumannii, estdo actualmente
entre os patégenos humanos mais prevalentes, facto que ja
levou a Organizacdo Mundial da Saude a apelar por novos
medicamentos antibidticos. Os dendrimeros peptidicos sao
estruturas ramificadas que através da multivaléncia conseguem
exibir actividades antibidticas muito relevantes. Recentemente,
no grupo dos nossos colaboradores (Profs. Reymond e Darbre,
Univ. Bern, CH), uma série de dendrimeros peptidicos foram
lipidados de modo a aumentar as suas lipofilicidades e
actividades anti-bacterianas [1].

Métodos computacionais de dindmica molecular (MD) ja
mostraram que os dendrimeros peptidicos tém uma grande
variedade conformacional [1,2]. Aqui, propomos o estudo do
espaco conformacional de dendrimeros peptidicos lipidados,
através de varias tarefas:

1- Estudo conformacional por MD de dendrimeros peptidicos
na presenca e auséncia do grupo lipidico.

2- Estudo do efeito do pH na interac¢dao dos dendrimeros
lipidados com as bicamadas lipidicas.

3- Compilar os resultados numa tese, usando a mesma
informacdo para também escrever um artigo cientifico a
publicar em revista internacional.
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