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Project abstract:

O projeto estd baseado na busca por elucidacdo de mecanismos moleculares associados aos compostos derivados
de piridopirimidinas. Estes compostos agem para inibir o acimulo de cGMP em células intestinais, e portanto,
este € o principal objetivo deste projeto. Para desvendar este mecanismo, utilizaremos como ferramenta as
simula¢des de Dindmica Molecular associadas aos resultados experimentais disponiveis na literatura e correlacdo
com resultados tedricos. Investigaremos as interacdes moleculares dos derivados de piridopirimidinas
principalmente com proteinas-alvos, como guanilato ciclases, fosfodiesterase tipo 5 e peptideo enterotoxina
termo-estdvel STa, tendo em vista a relacdo destas proteinas com a sintese ou consumo de cGMP. Com isso,
espera-se alcancar alguma contribuicdo para a drea de satde publica via simulacdo computacional.
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Plano Gestao Dados - PD - Descri¢ao dos Dados e Metadados produzidos pelo projeto

Serdo criados dados de modelagem molecular, como estruturas tridimensionais proteina-ligante e trajetdrias

temporais via simulagdes computacionais.
Dados em formato .coor, .log, .vel, .xsc, .dcd entre outros.
Volume da ordem de ~50GB

Softwares de uso livre serdo utilizados: NAMD, VMD e MDAnalysis.

Os dados serdo coletas através da realizagdo de célculos de modelagem molecular, epecificamente docagem

molecular e simulagdes de dindmica molecular.
Serdo utilizadas metodologias convencionais e bem estabelecidas dentro do projeto.

A qualidade serd averiguada por validacdo de metodologia via anélise de médias (e erros) em relacido aos dados
comparados.
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