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As hidrogenases sé@o enzimas que catalisam a reac¢éo de converséo de hidrogénio molecular em protdes e
electrbes, sendo muito importantes no metabolismo de alguns organismos, especialmente bactérias. Para
além da importancia fundamental da compreensao destes sistemas, as hidrogenases podem constituir um
elemento chave em processos biotecnolégicos de producdo de hidrogénio molecular e/ou producédo de
energia de uma forma limpa e sustentavel. As hidrogenases mais comuns sdo as chamadas
[NiFe]-hidrogenases, devido a terem um centro activo com niquel e ferro internalizado na estrutura proteica.
Muito embora sejam proteinas muito estudadas e razoavelmente caracterizadas estruturalmente, a
compreensdo dos mecanismos moleculares responséveis pela sua actividade é ainda muito incompleta. As
[NiFeSe]-hidrogenases sdo uma subclasse das [NiFe]-hidrogenases, e sdo caracterizadas por terem uma
selenocisteina no centro activo. Para além de terem uma alta actividade de producao de hidrogénio, estas
hidrogenases sdo particularmente resistentes a inactivacéo por oxigénio. Continuando trabalho anterior em
[NiFe]-hidrogenases, pretendemos estudar os mecanismos moleculares na [NiFeSe]-hidrogenase presente
em Desulfovibrio vulgaris utilizando técnicas de Simulacdo Molecular / Bioinformatica Estrutural. Este
trabalho vai ser feito em colaboracdo com um grupo de Cristalografica de Proteinas e um grupo de
Bioquimica Microbiana.
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Pretende-se um estagiério/a muito motivado para trabalhar numa area de investigacdo em grande expansao
e num grupo dindmico e competitivo. Motivacéo para trabalhar com metodologias de modelacdo molecular e
com meios informaticos é importante para o sucesso do trabalho. No entanto, ndo é necesséria experiéncia
prévia nestas metodologias.

O Laboratério de Modelacédo de Proteinas do ITQB:

O Laboratério de Modelacdo de Proteinas desenvolve investigacdo na area da simulacdo fisica de
proteinas, tentando compreender processos bioldgicos utilizando meios computacionais, ou em colaboragéo
com grupos de investigacao experimental. O objectivo final destas investigacdes € a compreensédo da Vida
ao nivel molecular e atomico, pela simulagdo dos seus mais pequenos componentes. O trabalho do
Laboratorio de Modelacdo de Proteinas centra-se no estudo de proteinas envolvidas em cadeias
transportadoras de electres, e em processos com interesse biotecnolégico e biomédico.

Sao possiveis trabalhos noutras teméaticas de interesse para o grupo de Modelacdo de Proteinas.

Para mais informacdes sobre o nosso trabalho visite a nossa home page:
http://www.itgb.unl.pt/pm
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