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Recentemente, uma nova alternativa na biocatálise é a triagem virtual de túneis enzimáticos 

utilizando a docagem molecular, uma estratégia computacional que estuda e avalia a interação entre 

ligantes e o sítio ativo de uma enzima (BRANDÃO et al., 2020; BARBOSA et al., 2019). Os túneis 

enzimáticos são as vias de transporte que conectam o sítio ativo com a superfície da proteína (PINTO et 

al., 2019) e desempenham papéis importantes para a catálise enzimática (KINGSLEY e LILL, 2015). 

Essas abordagens in silico são uma alternativa promissora, pois reduzem o tempo laboratorial da pesquisa 

na área da biocatálise (KOKKONEN et al., 2019).  

O potencial de transformação de ácidos graxos através de processos biocatalíticos pode ser uma 

alternativa para a síntese de biodiesel a partir do óleo residual de frituras, minimizando os impactos 

ambientas provenientes do descarte inadequado desse óleo. Assim, o presente trabalho tem como 

objetivo identificar a nível molecular os túneis da lipase de Burkholderia cepacia (LBC) livre, e 

investigar o potencial de reação com o ácido láurico e ácido palmítico, conforme resultados 

experimentais anteriores (BRANDÃO et al., 2020). A simulação computacional foi realizada utilizando 

o software CaverDock (identificação dos túneis e passagem do substrato através dos mesmos) (PINTO 

et al., 2019). A estrutura tridimensional da LBC (PDB: 3LIP) foi obtida através do Protein Data Bank – 

PDB. A estruturas dos ligantes (ácidos graxos) foram obtidas através da base de dados PubChem. 

De acordo com os resultados obtidos, foi possível observar que a LBC apresenta quatro possíveis 

túneis em sua estrutura, conforme demonstrado na Figura 1. Os túneis possuem como função o controle 

e seleção da entrada de ligantes no sítio ativo, evitando a formação de complexos não produtivos, o que 

reduziria a eficiência da enzima (MARQUES et al., 2017). 

 
 

Figura 1 - Visualização 3D dos 4 túneis na estrutura da LBC. Enzima (cinza), túneis (azul, rosa, 

verde e vermelho) e sítio ativo (amarelo). 

 

Posteriormente, o transporte dos substratos através dos túneis foi avaliado. Os resultados da 

avaliação realizada para os túneis identificados da LBC e os ácidos láurico e palmítico (valores de energia 
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Eligação, Emax, Esuperfície, Energia de Afinidade Absoluta (Ea) e ΔEBS (Esuperfície - Eligação) (kcal/mol)) estão 

descritos na Tabela 1. Os resultados exibem que a maior facilidade de transporte para o ácido láurico é 

através do túnel 1 e 2. Entretanto, o ácido palmítico apresenta facilidade de transporte no túnel 1. O 

menor valor de Ea, associado aos valores negativos de Emax indicam esta facilidade. Os resultados obtidos 

através desta avaliação in sílico apresentam concordância com dados experimentais reportados em 

literatura, onde o valor de atividade da LBC para o ácido láurico foi significativamente superior 

comparado ao ácido palmítico (BRANDÃO et al., 2020). Assim, o uso do óleo residual de frituras 

utilizando a LBC como catalisador das reações para a síntese de biodiesel a partir dos ácidos láurico e/ou 

palmítico presentes no óleo de fritura é possível diante da interação entre LBC e os ácidos acima citados. 

Tabela 1 - Avaliação do transporte dos ácidos graxos nos túneis identificados 
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Túnel Ligante 
Eligação 

[kcal/mol] 

Emax 

[kcal/mol] 

Esuperfície 

[kcal/mol] 

Ea 

[kcal/mol] 

ΔEBS 

[kcal/mol] 

1 
Ácido láurico -3,8 -4,2 -4,3 0,1 0,5 

Ácido palmítico -4,9 -4,6 -4,7 0,1 -0,2 

2 
Ácido láurico -4,5 -4,5 -4,8 0,3 0,3 

Ácido palmítico -5,1 -4,6 -5,6 1,0 0,5 

3 
Ácido láurico -4,9 3,8 -3,1 6,9 -1,8 

Ácido palmítico -5,3 2,8 -3,0 5,8 -2,3 

4 
Ácido láurico -4,8 6,1 -2,1 8,2 -2,7 

Ácido palmítico -5,2 4,5 -2,4 6,9 -2,8 


