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HIDROLISE CATALITICA DE CELULOSE PARA A PRODUCAO DE BIOETANOL: UM
ESTUDO POR DINAMICA MOLECULAR

Lucas Caire da Silva (Bolsista IC CNPq), Adrian E. Roitberg e Prof. Dr. Munir Saloméo Skaf
(Orientador), Instituto de Quimica - 1Q, UNICAMP

O desenvolvimento de novas tecnologias para o uso de fontes de energia renovavel é
importante ndo somente do ponto de vista econdmico, mas também por seu impacto social e
politico. Hoje o Brasil investe na continuidade do programa de pesquisa em alcool visando
otimizar o aproveitamento energético do grande excesso de material lignocelulésico
proveniente da biomassa. O uso industrial de B-glicosidases na producdo de alcool esta
relacionado com as etapas finais do processo de transformacgéo de lignocelulose em glicose
disponivel para a fermentacdo. O escopo de nosso trabalho envolve o estudo por dindmica
molecular de uma exo-B-glicosidase monomérica encontrada na bactéria gram-positiva
Paenibacillus polymyxa. Esta enzima promove a reagdo de hidrélise da ligacéo glicosidica p-1,4
com especificidade para celobiose e celodextrinas. O estudo por dindmica molecular deste
sistema nos permite avaliar de modo detalhado a importancia relativa dos diversos grupos
laterais envolvidos na catalise e na especificidade enzimaticas. Encontramos, para o sistema
estudado, indicios que apontam para um mecanismo de reacdo de hidrolise diferente do

mecanismo atualmente aceito para explicar o modo de acéo de B-glicosidases.
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