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O α-tocoferol, antioxidante conhecido como Vitamina E, subproduto proveniente de óleos 

vegetais após extração convencional e extrações exaustivas, é amplamente aplicado na indústria 

farmacêutica e de cosméticos. É um composto lipossolúvel que possui em sua estrutura um anel 

cromanol (com características hidrofílicas) e cadeia alifática (com características hidrofóbicas) 

(AZZI, 2018). Todavia, o α-tocoferol possui baixa estabilidade frente a luz, temperatura e presença de 

oxigênio e por esta razão, é de interesse industrial obter os ésteres de α-tocoferol por apresentarem 

melhores estabilidades. A literatura relata experimentos utilizando a biocatálise para obtenção de 

ésteres de tocoferol (acetato de α-tocoferol) (TORRES et al., 2008), contudo ainda não foram 

avaliados os possíveis túneis enzimáticos no mecanismo enzima-substrato na reação de esterificação 

utilizando a ferramenta da Docagem Molecular, onde, os túneis enzimáticos promovem uma 

identificação da possibilidade energética entre o substrato e o sítio ativo da enzima. Tendo em vista a 

possibilidade da avaliação in silico, este trabalho possui o objetivo de investigar e analisar a estrutura 

de túneis enzimáticos da Lipase de Candida antarctica B (CALB) (PDB: 5A6V), com o potencial de 

aplicação na reação de esterificação do α-tocoferol e o acetato de vinila para obtenção de acetato de 

tocoferol que ja fora descrito na literatura, utilizando o software computacional como Caver Web. A 

Figura 1 representa os seis tunéis enzimáticos para a CALB livre identificados neste estudo. Os túneis 

1, 2 e 3 apresentam maior facilidade de transporte de moléculas como demonstram os valores obtidos. 

Túnel: 1                                            

Possibilidade de 

transporte: 0,86 

 

 

Túnel: 2                                            

Possibilidade de 

transporte:0,79 

 

Túnel: 3                                               

Possibilidade de 

transporte:0,79 

 

Túnel: 4                                             

Possibilidade de 

transporte:0,75 

 

Túnel: 5                                              

Possibilidade de 

transporte:0,47 

 

Túnel: 6                                              

Possibilidade de 

transporte:0,37 

 

Figura 1: Identificação dos túneis enzimáticos da CALB. 

Os valores de energia obtidos por análise in silico do transporte do α-tocoferol e acetato de vinila 

para verificação da obtenção do acetato de α-tocoferol através dos túneis da CALB (Eligação, Emax, 

Esuperfície, Ea e ΔEBS (kcal/mol)) estão descritos na Tabela 1. O menor valor de Energia de 



2 
 

Afinidade absoluta (Ea) indica ter maior facilidade para a entrada do substrato, e foi obtido para o 

túnel 3 avaliando o α-tocoferol (1,1 kcal/mol) e para o túnel 2 o outro reagente acetato de vinila 

(0 kcal/mol). A ΔEBS corresponde a diferença de energia entre o sítio ativo e a superfície. Os 

valores mínimos de Eligação, correspondem ao ligante ligado ao sítio ativo e Esuperfície, relacionada 

com o ligante ligado a superfície (PINTO et al., 2019; STOURAC et al., 2019). O túnel 3 

também foi confirmado para o produto da reação de esterificação (acetato de α-tocoferol), já que 

a menor Emax (4,2 kcal/mol) e a Ea (2,7 kcal/mol) mais próximo de 0 é o túnel sugestivo para 

saída do produto. Portanto, como relatado em pesquisas anteriores (TORRES et al., 2008), CALB 

mostrou ser o biocatalisador mais promissor para a obtenção de ésteres de tocoferol, o que 

possibilita a utilização desta ferramenta computacional para análise reacional in sílico. 

 

Tabela 1: Avaliação do transporte do α-tocoferol, acetato de vinila e acetato de α-tocoferol nos 

túneis identificados da CALB. 
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Túnel  Ligante 
ELigação 

[kcal/mol] 

EMax 

[kcal/mol] 

ESuperfície 

[kcal/mol] 

Ea 

[kcal/mol] 

ΔEBS 

[kcal/mol] 

1 

α- tocoferol -4 -1,9 -4,9 3 0,9 

Acetato de vinila -2,8 -2,4 -2,5 0,1 -0,3 

Acetato de α-tocoferol  -6,8 -2,9 -4,9 3,9 -1,9 

2 

α-tocoferol -6,2 -4,2 -5,8 1,6 -0,4 

Acetato de vinila -2,8 -2,6 -2,6 0 -0,2 

Acetato de α-tocoferol  -5,7 -3,7 -5,9 2 0,2 

3 

α-tocoferol -6,1 -4,6 -5,7 1,1 -0,4 

Acetato de vinila -2,9 -2,5 -2,6 0.1 -0,3 

Acetato de α-tocoferol  -6,9 -4,2 -5,7 2,7 -1,2 

4 

α-tocoferol -0,5 0,9 -3,1 4 2,6 

Acetato de vinila -2,2 -2,0 -3 1 0,8 

Acetato de α-tocoferol  -5,5 0,1 -6,3 5,6 0,8 


