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Se ha mostrado que los cationes metalicos, tales como Cu2+, inducen la
agregacion de péptidos amiloides y favorecen la formacion de especies reactivas
de oxigeno. En este sentido, la elucidacion estructural de los complejos Cu2+-Ab
es esencial para entender su papel en la agregacion del péptido Ab, en la
formacion de especies reactivas de oxigeno y para el disefio racional de nuevos
agentes quelantes con potenciales aplicaciones terapéuticas. En la presente
contribucion revisaremos algunos de nuestros trabajos en este campo. En primer
lugar, presentaremos las estrategias computacionales para determinar las
estructuras tridimensionales de los complejos Cu2+-Ab y sus propiedades redox
[1,2]. En segundo lugar, mostraremos nuestros estudios computacionales en el
papel y mecanismo de los complejos de Cu2+-Ab en la formacion de perdxido de
hidrégeno [3,4]. Por ultimo, mostraremos nuestros recientes avances en el disefio
in silico de agentes quelantes de Cu2+ [5] y en marcadores para identificar la
formacion de placas amiloideas. [6]
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