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Plano de trabalhos sucinto: 
As hidrogenases são enzimas que catalisam a reacção de conversão de hidrogénio molecular em protões e 
electrões, sendo muito importantes no metabolismo de alguns organismos, especialmente bactérias. Para 
além da importância fundamental da compreensão destes sistemas, as hidrogenases podem constituir um 
elemento chave em processos biotecnológicos de produção de hidrogénio molecular e/ou produção de 
energia de uma forma limpa e sustentável. As hidrogenases mais comuns são as chamadas 
[NiFe]-hidrogenases, devido a terem um centro activo com níquel e ferro internalizado na estrutura proteica. 
Muito embora sejam proteínas muito estudadas e razoavelmente caracterizadas estruturalmente, a 
compreensão dos mecanismos moleculares responsáveis pela sua actividade é ainda muito incompleta. As 
[NiFeSe]-hidrogenases são uma subclasse das [NiFe]-hidrogenases, e são caracterizadas por terem uma 
selenocisteína no centro activo. Para além de terem uma alta actividade de produção de hidrogénio, estas 
hidrogenases são particularmente resistentes à inactivação por oxigénio. Continuando trabalho anterior em 
[NiFe]-hidrogenases, pretendemos estudar os mecanismos moleculares na [NiFeSe]-hidrogenase presente 
em Desulfovibrio vulgaris utilizando técnicas de Simulação Molecular / Bioinformática Estrutural. Este 
trabalho vai ser feito em colaboração com um grupo de Cristalografica de Proteínas e um grupo de 
Bioquímica Microbiana. 
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Pretende-se um estagiário/a muito motivado para trabalhar numa área de investigação em grande expansão 
e num grupo dinâmico e competitivo. Motivação para trabalhar com metodologias de modelação molecular e 
com meios informáticos é importante para o sucesso do trabalho. No entanto, não é necessária experiência 
prévia nestas metodologias. 
 
O Laboratório de Modelação de Proteínas do ITQB: 
O Laboratório de Modelação de Proteínas desenvolve investigação na área da simulação física de 
proteínas, tentando compreender processos biológicos utilizando meios computacionais, ou em colaboração 
com grupos de investigação experimental. O objectivo final destas investigações é a compreensão da Vida 
ao nível molecular e atómico, pela simulação dos seus mais pequenos componentes. O trabalho do 
Laboratório de Modelação de Proteínas centra-se no estudo de proteínas envolvidas em cadeias 
transportadoras de electrões, e em processos com interesse biotecnológico e biomédico.  
 
São possíveis trabalhos noutras temáticas de interesse para o grupo de Modelação de Proteínas. 
 
Para mais informações sobre o nosso trabalho visite a nossa home page: 
http://www.itqb.unl.pt/pm 
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