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Recentemente, uma nova alternativa na biocatalise é a triagem virtual de tlneis enzimaticos
utilizando a docagem molecular, uma estratégia computacional que estuda e avalia a interacdo entre
ligantes e o sitio ativo de uma enzima (BRANDAO et al., 2020; BARBOSA et al., 2019). Os tlneis
enzimaticos sdo as vias de transporte que conectam o sitio ativo com a superficie da proteina (PINTO et
al., 2019) e desempenham papéis importantes para a catalise enzimatica (KINGSLEY e LILL, 2015).
Essas abordagens in silico s&o uma alternativa promissora, pois reduzem o tempo laboratorial da pesquisa
na area da biocatalise (KOKKONEN et al., 2019).

O potencial de transformacdo de acidos graxos através de processos biocataliticos pode ser uma
alternativa para a sintese de biodiesel a partir do 6leo residual de frituras, minimizando os impactos
ambientas provenientes do descarte inadequado desse Gleo. Assim, o presente trabalho tem como
objetivo identificar a nivel molecular os tineis da lipase de Burkholderia cepacia (LBC) livre, e
investigar o potencial de reacdo com o &cido laurico e acido palmitico, conforme resultados
experimentais anteriores (BRANDAO et al., 2020). A simulacio computacional foi realizada utilizando
o software CaverDock (identificacdo dos tlneis e passagem do substrato através dos mesmos) (PINTO
et al., 2019). A estrutura tridimensional da LBC (PDB: 3LIP) foi obtida atraves do Protein Data Bank —
PDB. A estruturas dos ligantes (acidos graxos) foram obtidas através da base de dados PubChem.

De acordo com os resultados obtidos, foi possivel observar que a LBC apresenta quatro possiveis
tlneis em sua estrutura, conforme demonstrado na Figura 1. Os tuneis possuem como funcdo o controle
e selecdo da entrada de ligantes no sitio ativo, evitando a formacéo de complexos ndo produtivos, o que
reduziria a eficiéncia da enzima (MARQUES et al., 2017).

Figura 1 - Visualizacdo 3D dos 4 tineis na estrutura da LBC. Enzima (cinza), tuneis (azul, rosa,
verde e vermelho) e sitio ativo (amarelo).

Posteriormente, o transporte dos substratos através dos tlneis foi avaliado. Os resultados da
avaliacdo realizada para os tuneis identificados da LBC e os acidos laurico e palmitico (valores de energia



Eligagéo, Emax, Esuperficie, Energia de Af|n|dade AbSOIUta (Ea) c AEBS (Esuperﬁcie - Eliga(;éo) (kcaI/mOI)) eStﬁO
descritos na Tabela 1. Os resultados exibem que a maior facilidade de transporte para o &cido laurico é
através do tunel 1 e 2. Entretanto, o &cido palmitico apresenta facilidade de transporte no tunel 1. O
menor valor de E,, associado aos valores negativos de Emax indicam esta facilidade. Os resultados obtidos
através desta avaliacdo in silico apresentam concordancia com dados experimentais reportados em
literatura, onde o valor de atividade da LBC para o &cido laurico foi significativamente superior
comparado ao &cido palmitico (BRANDAO et al., 2020). Assim, 0 uso do 6leo residual de frituras
utilizando a LBC como catalisador das reacfes para a sintese de biodiesel a partir dos acidos laurico e/ou
palmitico presentes no 6leo de fritura é possivel diante da interacao entre LBC e os acidos acima citados.

Tabela 1 - Avaliacéo do transporte dos acidos graxos nos taneis identificados

Tunel Ligante [ksg?/argr?gl] [kclazmol] [fé;‘.’?ﬁ%%i] [kcaIIE/?noI] [kcAaﬁﬁfol]

Acido laurico -3,8 -4,2 -4,3 0,1 0,5

Acido palmitico -4.9 -4.6 4.7 0,1 -0,2

5 Acido laurico -4,5 -4,5 -4.8 0,3 0,3
Acido palmitico -5,1 -4,6 -5,6 1,0 0,5

; Acido laurico -4,9 3,8 -3,1 6,9 -1,8
Acido palmitico -5,3 2,8 -3,0 5,8 -2,3

s Acido laurico -4.8 6,1 2,1 8,2 2,7
Acido palmitico -5,2 45 2.4 6,9 -2,8

PALAVRAS-CHAVE: docagem molecular; tuneis enzimaticos.
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