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Plano de trabalhos sucinto

Os ABC transporters sdo uma familia de proteinas que utilizam a energia da hidrélise de ATP para
transportar substratos através de membranas. Os membros desta familia intervém num grande
namero de processos fisioldgicos que vdo desde o transporte de nutrientes até a exportacdo de
medicamentos nas células cancerigenas. MutacBes destas proteinas estdo associadas ao
aparecimento de doencas, como por exemplo a fibrose cistica.

Apesar da grande diversidade de substratos transportados, todos os membros desta familia sao
formados por uma unidade basica funcional constituida por dois dominios cataliticos (NBDs) e dois
dominios transmembranares (TMDs). Presumivelmente, a ligagdo/hidrélise de ATP produz alteracdes
conformacionais nos NBDs, rearranjos esses que s8o0 posteriormente transmitidos aos TMDs,
permitindo assim o transporte unidirectional dos substratos. Contudo e apesar de toda a informacéo
disponivel acerca desta familia, ainda existem muitas questBes por esclarecer, tais como a
identificacdo das alteracdes conformacionais que ocorrem durante a hidrélise de nucleétidos ou o
mecanismo de transmissao de energia entre os varios dominios.

O trabalho do/a estudante consistirdA em investigar, através da utilizacdo de metodologias de
Simulacdo Molecular e Bioinformatica Estrutural, o funcionamento desta familia de proteinas,
nomeadamente esclarecer os detalhes atdmicos associados ao processo de ligagao/hidrolise dos
nucleotidos e identificacdo das alteracdes conformacionais que ocorrem durante o ciclo de transporte.

Pretende-se um/a estudante muito motivado/a para trabalhar numa area de investigacdo em grande
expansdo e num grupo dindmico e muito competitivo. Motivacdo para trabalhar com metodologias de
modelacdo molecular e com meios informaticos € importante para o sucesso do trabalho. No entanto,
nao é necessaria experiéncia nestas metodologias.

O Grupo de Modelacao de Proteinas do ITQB

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

Sao possiveis trabalhos noutras tematicas de interesse para o grupo de Modelagdo de Proteinas.

Para mais informag¢@es sobre o nosso trabalho visite a nossa home page:
http://www.itgb.unl.pt/labs/protein-modelling
http://www.itgb.unl.pt/research/biological-chemistry/protein-modelling
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