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Resumo

Os objetivos principais deste projeto sdo os estudos das relagdes quantitativas entre a estrutura e a atividade de
inibidores da purina nucleosideo fosforilase de Schistosoma mansoni, da gliceraldeido-3-fosfato desidrogenase
glicossomal de Trypanosoma cruzi e da adenina-fosforribosil-transferase de leishmania tarentolae, compostos
candidatos a protétipos de novos farmacos no tratamento quimioterapico da esquistossomose, doenga de Chagas
e leishmaniose, respectivamente. Para a realizagdo de nossos objetivos, planeja-se a criagao de amplos conjuntos
padrdes de dados para inibidores das enzimas alvo. Estes conjuntos, contendo os dados de estrutura e atividade
inibitdria correspondentes, organizados e classificados, seréo a base cientifica para os estudos de modelagem
molecular e o desenvolvimento de modelos de QSAR/QSAR 3D, empregando diferentes abordagens e
metodologias de QSAR. Os modelos preditivos de QSAR/QSAR 3D, uma vez criados, serao Uteis para o
planejamento e desenho estrutural de novas moléculas que possuam propriedades farmacoterapéuticas
otimizadas, capazes de representarem novas entidades quimicas, candidatas a protétipos de novos farmacos na
quimioterapia segura das doengas infecto-parasitarias de interesse neste projeto. (AU)
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