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Resumo
Os objetivos principais deste projeto são os estudos das relações quantitativas entre a estrutura e a atividade de
inibidores da purina nucleosídeo fosforilase de Schistosoma mansoni, da gliceraldeído­3­fosfato desidrogenase
glicossomal de Trypanosoma cruzi e da adenina­fosforribosil­transferase de leishmania tarentolae, compostos
candidatos a protótipos de novos fármacos no tratamento quimioterápico da esquistossomose, doença de Chagas
e leishmaniose, respectivamente. Para a realização de nossos objetivos, planeja­se a criação de amplos conjuntos
padrões de dados para inibidores das enzimas alvo. Estes conjuntos, contendo os dados de estrutura e atividade
inibitória correspondentes, organizados e classificados, serão a base científica 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, serão úteis para o
planejamento e desenho estrutural de novas moléculas que possuam propriedades farmacoterapêuticas
otimizadas, capazes de representarem novas entidades químicas, candidatas a protótipos de novos fármacos na
quimioterapia segura das doenças infecto­parasitárias de interesse neste projeto. (AU)

http://www.bv.fapesp.br/pt/pesquisador/2443/adriano-defini-andricopulo/
javascript:;
http://www.bv.fapesp.br/pt/pesquisador/2443/adriano-defini-andricopulo/
javascript:;
http://www.bv.fapesp.br/pt/metapesquisa/?q=Inibidores%20de%20enzimas
http://www.bv.fapesp.br/pt/metapesquisa/?q=Schistosoma%20mansoni
http://www.bv.fapesp.br/pt/metapesquisa/?q=Trypanosoma%20cruzi
http://www.bv.fapesp.br/pt/metapesquisa/?q=Doen%C3%A7a%20de%20Chagas
http://www.bv.fapesp.br/pt/metapesquisa/?q=Leishmaniose
http://www.bv.fapesp.br/pt/instituicao/1526/instituto-de-fisica-de-sao-carlos-ifsc/
http://www.bv.fapesp.br/pt/area_conhecimento/157/ciencias-biologicas/
http://www.bv.fapesp.br/pt/area_conhecimento/200/biofisica/
http://www.bv.fapesp.br/pt/area_conhecimento/201/biofisica-molecular/
http://www.bv.fapesp.br/pt/2/jovens-pesquisadores-jp/
http://www.bv.fapesp.br/pt/bolsas/38980/triagem-biologica-e-estudos-cineticos-de-inibidores-da-purina-nucleosideo-fosforilase-de-schistosoma/
http://www.bv.fapesp.br/pt/bolsas/38983/estudos-cineticos-e-das-relacoes-quantitativas-entre-a-estrutura-e-atividade-de-inibidores-da-purina/
http://www.bv.fapesp.br/pt/bolsas/38982/estudos-cineticos-e-das-relacoes-entre-a-estrutura-e-atividade-de-inibidores-da-gliceraldeido-3-fosf/
http://www.bv.fapesp.br/pt/bolsas/38981/estudos-estruturais-e-das-relacoes-quantitativas-tridimensionais-entre-a-estrutura-e-a-atividade-de/
http://www.bv.fapesp.br/pt/bolsas/89720/estudos-das-relacoes-quantitativas-entre-a-estrutura-e-a-atividade-de-inibidores-da-purina-nucleosid/
http://media.fapesp.br/bv/uploads/pdfs/Investindo...pesquisadores_61_87_87.pdf
http://www.bv.fapesp.br/pt/

