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A crescente demanda por energia, a
constante preocupacao ambiental e o
esgotamento iminente das reservas de
combustiveis fosseis fazem com que novas
metodologias e fontes energéticas
precisem ser implementadas o quanto
antes. Os biocombustiveis gerados a partir
de residuos agroindustriais estdo em alta
atualmente; entretanto, faltam melhorias
no processo produtivo, principalmente em
relacao a utilizacao de enzimas mais
eficientes e baratas do que as ja utilizadas
na indistria de biocombustiveis.

Em geral essas enzimas sao obtidas
de organismos capazes de degradar de
forma eficiente a parede celular vegetal,
permitindo a liberacao dos aciicares para
a fermentacao. A busca na natureza de
recursos genéticos e bioquimicos para a
obtencao de novos produtos ou processos
com fins comerciais foi tema da primeira
edicao desta Revista (Acta Scientiae et
Technicae) por Cardoso, 2013 e continua
atual. O desafio continua sendo identificar
novas enzimas que possuam uma
atividade catalitica melhor e boa
estabilidade, diminuindo os custos dos
processos. De 2013 para ca, milhares de
genomas e metagenomas e centenas de
milhoes de novas sequéncias foram
depositadas em banco de dados como o
Genbank do NCBI (National Center for
Biotechnology Information) - Centro
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Nacional de Informacao Biotecnologica. O
gargalo principal é identificar essas
enzimas que possam desconstruir a
parede celular de forma eficiente, desse
modo a construcao de modelos
tridimensionais (3D) de enzimas é uma
ferramenta muito importante neste
processo.

Segundo David e Cox, 2014 a
estrutura de uma enzima se da em quatro
niveis de complexidade. A estrutura
primaria ocorre pelos residuos de
aminoacidos ligados em uma cadeia
polipeptidica por ligacoes peptidicas.

A estrutura secundaria se refere aos
arranjos estaveis de residuos de
aminoacidos dando origem a dois padroes
conhecidos: a-hélices, ordenadas em

espiral; e folhas-B, onde duas colunas
peptidicas se ligam em paralelo. Ja a
estrutura terciaria se da pelos padroes
referidos em um enovelamento. E a
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estrutura quaternaria se da pela uniao de
enovelamentos proteicos.

Uma proteina pode estar em um ou
mais estados conformacionais de energia
livre dependendo de sua interacao com
outras proteinas. Sobre um estado
conformacional estavel, certas regioes da
proteina estao expostas para interacoes,
seja com outras proteinas ou outras
moléculas. Suas funcoes sao dependentes
dos sitios ativos expostos, e isto faz com
que possa prever tais funcoes construindo
um modelo 3D, pela comparacao de uma
estrutura proteica ja conhecida. Existem
varios métodos para se construir uma
estrutura molecular 3D de uma proteina, o
mais utilizado é a modelagem por
homologia. Este trabalho nao tem a
pretensao de mostrar todas as técnicas e
detalhes dessa metodologia, mas
despertar o interesse de pesquisadores e
do puablico em geral neste assunto e
também estimular os educadores a
utilizarem essas ferramentas em suas
aulas.

Na verdade, vale a pena destacar
quatro servidores: o NCBI, o MG-RAST, o
SWISS-Model e o0 KEGG, todos eles online,
gratuitos e que nao precisam instalar em
seu computador.

O NCBI possui inimeros bancos de
dados, entre eles os de proteinas. Na
busca simplesmente coloque o termo de
interesse, por exemplo: “celulase”,
escolha a enzima de interesse e salve no
formato fasta.

0 MG-RAST (Metagenomic Rapid
Annotations using Subsystems
Technology) € um repositorio de
sequéncias obtidas de projetos de
metagenomas (coletaneas de genes
obtidos de amostras nao cultivadas) que
possui inimeras ferramentas de analises
computacionais. Cabe destacar que
milhoes de sequéncias estdao esperando
serem analisadas por falta de pessoas
interessadas em estudar um determinado
topico com mais dedicacao. Portanto, faca
seu login, interaja  com  outros
pesquisadores e participe!
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O Swiss-Model é um servidor que
realiza de forma pratica a modelagem 3D
da enzima de interesse por homologia
comparativa a partir do arquivo de entrada
que na verdade é o arquivo fasta obtido do
NCBI ou MG-RAST. O servidor é muito
simples, basta acionar o botao "Start
Modelling", colocar a sequéncia que se
deseja obter a estrutura e apertar o botao
“Build Model”. Em alguns minutos serao
mostrados os alinhamentos com a enzima

molde, os modelos gerados e testes de

validacao destes modelos.
Figura 1. Exemplo de estrutura tridimensional de
uma Glicosil Hidrosilase (GH) utilizada na indistria
de biocombustivel obtida no MG-RAST e construida
no SWISS-Model pelos autores.

Cabe ao educador explicar cada etapa e
propor desafios aos estudantes de acordo
com um determinado assunto ou rota
metabédlica. 0 KEGG (Kyoto Encyclopedia
of Genes and Genomes) é uma
enciclopédia de genes e genomas
organizados que permitem a busca de
genes de interesse de diferentes rotas
metabélicas tais como doencas humanas,
rotas bioquimicas classicas, degradacao
de compostos, entre outras.

No caso dos biocombustiveis, eles
sao importantes por diversos motivos;
dentre estes: reduzir a dependéncia do
petroleo como fonte energética primaria e
diminuir emissoes de gases do efeito
estufa. O interesse nestas fontes

energéticas alternativas surgiu na década
de 70, a partir do famoso choque do
petroleo, instigando diversas nacoes
importadoras deste insumo fossil a buscar
novas alternativas. A preocupacao
ambiental comecara a aparecer; mas
ainda nao era marcante, principalmente
na Europa. A exploracao do carvao mineral
e do gas natural foi aumentada neste
periodo até a década de 80, quando os
valores do barril de petroleo cairam
acentuadamente. O termo “aquecimento
global” estreou, prevendo o aquecimento
exacerbado da Terra, provocado pelas
acoes humanas, tendo como principal, a
queima de combustiveis fosseis.

Ja na década de 90, o alcool
comecara a surgir como uma das
principais fontes energéticas alternativas,
devidlo a melhora da tecnologia
automotiva. Em 1997, o Protocolo de
Kyoto marcou toda a questao ambiental,
em ambito mundial. Os biocombustiveis
surgiram no mundo com o intuito de
substituir o petroleo e diminuir a emissao
de gases do efeito estufa. Para evitar que
os biocombustiveis ocupem areas
dedicadas a alimentacao e prejudiquem
ainda mais o meio ambiente é
fundamental a utilizacao de rejeitos da
agricultura como substratos e também
enzimas mais eficientes e baratas como as
GHs (glicosil hidrosilases, exemplo na
Figura 1) que poderao ser reveladas
gracas ao emprego da modelagem
tridimensional.
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