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Resumo

Neste trabalho, modela-se o processo de hidrólise da produção de etanol a partir

de fontes vegetais como a batata, o milho, a mandioca e a cana-de-açúcar. Os dados

foram coletados pela pesquisa bibliográfica e utilizou-se o mecanismo enzimático proposto

por Michaelis-Menten para desenvolver um modelo matemático formado por um sistema

de equações diferenciais não lineares. Aplicou-se dois processos de soluções a partir do

mecanismo de Michaelis-Menten, no primeiro obteve-se uma solução anaĺıtica extraindo

relações de conservação de massa referente as espécies qúımicas envolvidas na reação

enzimática e admitindo uma hipótese de estado estacionário, outra solução foi obtida

através do método numérico de Runge-Kutta Clássico de 4a ordem. Os resultados obtidos

estão de acordo com dados encontrados na literatura para a concentração das diferentes

espécies envolvidas no processo de hidrólise. Tais resultados nos permitem uma melhor

análise e otimização do processo de produção do etanol, visto que a hidrólise enzimática

apresenta uma vantagem de sustentabilidade e não provoca a quebra de moléculas da

enzima por não exigir altas temperaturas e pressão. O etanol tem sido considerado uma

alternativa para diminuir problemas ambientais e energéticos no mundo em razão da

escassez e alta dos preços dos combust́ıveis fósseis e da poluição por eles causada, desse

modo, a produção de bioetanol ganha grande interesse no mercado nacional.

Palavras-chave: Modelagem matemática. Processo de hidrólise. Produção de etanol.

Resultados Numéricos.



Abstract

In this paper, we model the hydrolysis process of ethanol production from plant sources

such as potato, maize, cassava and sugarcane. Data were collected by bibliographic rese-

arch and we used the enzymatic mechanism proposed by Michaelis-Menten to develop a

mathematical model formed by a system of nonlinear differential equations. Two solution

processes were applied from the Michaelis-Menten mechanism, the first one obtained an

analytical solution obtained by extracting relationships of mass conservation referring to

the chemical species involved in the enzymatic reaction and admitting a stationary state

hypothesis, another numerical obtained through the numerical method of Runge-Kutta

Classic 4th order. The results obtained are in agreement with data found in the literature

for the concentration of the different species involved in the hydrolysis process. These

results allow us to better analyze, and optimization of the ethanol production process,

since enzymatic hydrolysis presents a sustainability advantage and does not cause the

enzyme molecules to break because it does not require high temperatures and pressure.

Ethanol has been considered an alternative to reduce environmental and energy problems

in the world due to the scarcity and high prices of fossil fuels and the pollution caused by

them, so the production of bioethanol gains great interest in National market.

Keywords: Mathematical modelling. Hydrolysis process. Ethanol production. Numeri-

cal Results.
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1.4.1 Hidrólise Ácida . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 17
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Notações

A seguir, listamos algumas notações utilizadas neste trabalho.

• S denota a concentração do substrato;

• E denota a concentração da enzima;

• C denota a concentração do complexo;

• P denota a concentração do produto;

• k1 denota constante de velocidade para reação de formação do complexo;

• k−1 denota constante de velocidade para reação de dissociação do complexo;

• k2 denota constante de velocidade para reação de decomposição do complexo em

produto;

• Km denota a constante de Michaelis;



Introdução

Etanol, álcool ou álcool et́ılico são um mesmo composto orgânico de fórmula C2H6O,

obtido através da fermentação de açucares, hidratação do etileno ou redução do ace-

taldéıdo. Em 1973, o mundo passou pela primeira crise do petróleo, iniciando-se o avanço

da produção do etanol no Brasil. Preocupados, os governantes da época lançaram em

14 de novembro de 1975 o Programa Nacional do Álcool, o Pró-Álcool, onde o objetivo

era estimular a produção do álcool oriundo de fontes vegetais, substituindo gradativa-

mente a frota de carros movida por combust́ıveis derivados do petróleo por motores que

funcionavam com recursos naturais.

O cenário energético atual tem estimulado o interesse de pesquisa ativa em não pe-

troĺıferos, combust́ıveis renováveis e não poluentes, por serem a única fonte alternativa de

energia para o futuro previśıvel e ainda formam a base do desenvolvimento sustentável

em termos socioeconômicos e ambientais [17]. O Brasil possui vantagem competitiva

na produção do etanol, sendo o candidato natural a liderar a produção economicamente

competitiva e a exportação mundial de etanol devido a menores custos de produção, ba-

lanço energético inigualável, enorme possibilidade de ampliação da produção de etanol e

o domı́nio tecnológico nas áreas industrial e agŕıcola.

Para a produção do etanol, é necessário extrair açúcares de outras substancias, já

que não é um produto encontrado de forma pura na natureza. Podemos obtê-lo em

um processo de fermentação através de moléculas de açúcar encontradas em diversas

fontes vegetais. De acordo com a matéria prima, o processo pode se tornar mais simples

ou complexo. Para produzi-lo a partir de caldo de cana-de-açúcar ou beterraba, será

necessário uma moagem para extração de açúcares para a fermentação. Já em processos

de produção que utilizam o amido advindo de grãos, como o milho, antes da fermentação

é preciso realizar uma etapa de sacarificação. Nesta etapa, o amido é geleificado por

cozimento para que os grânulos de amido estejam sujeitos à ação das enzimas e submetido à

hidrólise enzimática para formar monômeros de glicose, que assim podem ser fermentados

por micro-organismos. Essa perspectiva sobre o novo conceito de Etanol, descrevendo

a sua evolução no Brasil, a importância de sua produção e o processo de produção, é

realizada no Caṕıtulo 1.
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Neste trabalho é evidenciado a atenção à hidrólise enzimática, dando ênfase ao processo

de produção que utilizam amido advindo de grãos. O Caṕıtulo 2 é dedicado a cinética

e mecanismo enzimático, onde é investigado as caracteŕısticas cinéticas decorrentes do

processo de hidrólise na produção de Etanol. Seguidamente se obtem as taxas de variações

das concentrações presentes na reação enzimática, por meio da modelagem matemática do

mecanismo. No Caṕıtulo 3 é realizado a solução do sistema de equações diferenciais obtido

durante a modelagem. Sendo elaborado uma solução anaĺıtica obtida extraindo relações

de conservação de massa referente as espécies qúımicas envolvidas na reação enzimática e

admitindo uma hipótese de estado estacionário e outra solução numérica obtida através

do método numérico de Runge-Kutta Clássico de 4a ordem. Por fim, apresentam-se os

resultados e discussão do mesmo, com a descrição do esquema numérico e anaĺıtico.
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Caṕıtulo 1

O Novo Conceito de Etanol

O novo conceito de etanol (ou bioetanol), corresponde a sua fabricação utilizando como

matéria-prima a biomassa lignocelulósica, que utiliza processos qúımicos empregando

ácidos ou da biotecnologia moderna empregando enzimas, para a quebra de moléculas

de celulose e produção de açúcares, para então produzir o etanol por meio de processos

fermentativos alcoólicos da biotecnologia convencional. O etanol de lignocelulose tem sido

considerado uma alternativa para diminuir problemas ambientais e energéticos no mundo

em razão das pressões de preços e perspectivas de esgotamento das fontes não-renováveis

de combust́ıveis fósseis, assim como de preocupações de natureza ambiental, relacionadas

à emissão de substâncias que comprometem o meio ambiente.

O etanol é, até o momento, o único combust́ıvel com capacidade de atender à cres-

cente demanda mundial por energia renovável de baixo custo e de baixo poder poluente

[8]. Dessa forma, o etanol desperta de modo crescente a atenção de pesquisadores, em-

presas e governos a buscarem estratégias para uma maior produção e maior consumo de

combust́ıveis que sejam renováveis e sustentáveis.

1.1 A Trajetória do Etanol no Brasil

A evolução da produção do etanol no Brasil se deu com a crise do preço do petróleo

em 1973, após o fim da Segunda Guerra Mundial, iniciando em 1975 com o programa

Proálcool onde o objetivo era estimular a produção do álcool oriundo da cana-de-açúcar,

mandioca, milho ou qualquer outro insumo, diminuindo a dependência das importações

de petróleo, atendendo a demanda do mercado interno e externo e as necessidades da

poĺıtica de combust́ıveis automotivos [5].

Para que este objetivo fosse atingido, foram abertas várias frentes de ação criterio-

samente estudadas, como o est́ımulo à agricultura de matérias-primas para a produção

do etanol, est́ımulo à modernização das destilarias existentes, ampliação da capacidade
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1. O Novo Conceito de Etanol

de armazenamento e facilitação na criação de novas unidades, est́ımulo à pesquisa ci-

ent́ıfica brasileira nas mais diversas áreas, como a busca de novas matérias-primas e o

melhoramento das já existentes, otimização das etapas do processo produtivo e da gestão

dos negócios deste setor e o est́ımulo às montadoras de carro, para desenvolvimento de

véıculos movidos a etanol.

Como forma de incrementar a utilização do álcool como combust́ıvel em meio à crise

do petróleo, a produção de cana de açúcar, de mandioca e outros insumos agŕıcolas fo-

ram impulsionadas junto com a indústria automobiĺıstica, através de incentivos fiscais e

empréstimos bancários com juros baixos. No começo da década de 80, novas legislações

contribúıram para a consolidação do álcool no mercado, onde foi estipulado que unidades

armazenadoras relacionadas ao Proálcool poderiam ser financiadas por bancos privados,

tornando posśıvel o registro de pequenas destilarias, de produção máxima de 5 mil litros

por dia, junto ao Instituto do Açúcar e do Álcool (IAA), desde que cumprissem alguns

pré-requisitos. Em 1987, o governo brasileiro estabeleceu regras para o escoamento, a co-

mercialização e a estocagem de etanol combust́ıvel, estipulando que o IAA estabelecesse

a demanda de álcool para cada ano, ocorrendo assim um limite de produção e comercia-

lização do etanol pelas produtoras [10]. O Proálcool desencadeou uma enorme frente pela

otimização de toda cadeia de produção de açúcar e etanol no Brasil, buscando, portanto,

a maximização da produtividade e do rendimento.

Desde sua criação, o Pró-Álcool passou por várias provas de eficácia. A maior delas

foi enfrentada durante o peŕıodo de 1986 a 1995, quando foi proibida a utilização de

recursos do Tesouro Nacional na comercialização do açúcar, marcado pelo distanciamento

do governo das atividades econômicas deste biocombust́ıvel. Considerando que os preços

do petróleo cáıram, o Programa Pró-Álcool, que havia se tornado rentável pelo alto preço

do petróleo, não era mais economicamente atrativo. O aumento do preço do açúcar e a

liberalização da exportação do produto em 1988 levaram à redução da produção do etanol.

Depois de 1989, com o crescente aumento do preço desse combust́ıvel, aumentaram as

vendas de véıculos movidos a gasolina. No final do Programa Pró-Álcool, entretanto, foi

mantida a mistura de etanol à gasolina de 20% à 25%, a fim de reduzir as emissões de

CO2, especialmente nos centros urbanos [9].

Com a implantação do Protocolo de Kyoto, que foi redigido em 1997, no Japão, en-

trando em vigor no ińıcio de 2005, os páıses signatários se comprometeram a reduzir as

suas respectivas emissões de gases causadores do efeito estufa na atmosfera e muito se

falou das alternativas modernas de energia que moverão o mundo do futuro. Neste con-

texto, a bioenergia se destacou e, sem dúvida, o etanol também foi colocado no centro

da discussão como uma das soluções viáveis. Ainda nesse peŕıodo, mais precisamente em

2001, o Brasil passou pela primeira crise de energia elétrica. A crise levou os governos
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1. O Novo Conceito de Etanol

a repensarem a nossa matriz energética, colocando as usinas de etanol como posśıveis

produtoras de energia elétrica a partir da queima do bagaço de cana. À vista disso, o

Brasil se tornou um dos pivôs nesta nova fase da humanidade, que abriu as portas do

mercado mundial para o nosso etanol, incentivando o uso do etanol como combust́ıvel

com a implantação do carro bicombust́ıvel, que se estabeleceu a partir de 2003. A partir

de então, as montadoras brasileiras de carros se adequaram a este mercado cada vez mais

promissor e também cada vez mais sólido.

1.2 A Importância da Produção de Etanol

O Brasil apresenta condições naturais extremamente favoráveis para a produção de

biocombust́ıveis, por apresentar vantagens na tecnologia de produção, possibilidade de li-

derança na agricultura de energia e mercado de biocombust́ıveis sem ampliar área desma-

tada ou reduzir a área destinada à produção de alimentos, diversidade de matérias-primas

em diferentes biomas, potencial que certamente será útil para firmar seu lugar como fu-

turo ĺıder do etanol no mercado internacional [9]. Na Figura (2.1), pode-se observar que

a matriz energética brasileira já é um exemplo de sustentabilidade, observando a relação

da produtividade de etanol em relação a matéria-prima.

Figura 1.1: Relação de produtividade de etanol x matéria-prima no mundo.
Fonte: International Energy Agency, 2005.

Desde o ano de 2006, o Brasil é autossuficiente no abastecimento de petróleo, o que

significa que a nova euforia para a ampliação da produção de biocombust́ıveis é atribúıda à

discussão internacional sobre a mudança do clima e às tentativas do aumento da produção

de energias renováveis com consequente diminuição de emissão de CO2, visando natural-
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1. O Novo Conceito de Etanol

mente à enorme subida do preço da energia fóssil, o petróleo. Seja pela questão ambiental

global, seja pela importância em reduzir a dependência externa de energia, o etanol de

cana-de-açúcar, que já apresenta indicadores ambientais muito positivos quando compa-

rado a outras opções, representa uma alternativa viável na substituição de combust́ıveis

fósseis, permitindo a diminuição da dependência por recursos não renováveis e a redução

das emissões de gases de efeito estufa, visto que a queima de combust́ıveis fósseis repre-

senta aproximadamente 82% das emissões desses gases.

O mercado consumidor de etanol crescerá ainda mais, tanto nacional quanto mun-

dialmente, em um futuro próximo, devido às legislações ambientais que obrigam o uso

de biocombust́ıveis em meios de transporte, ao cumprimento das exigências do Proto-

colo de Kyoto, à mistura do biocombust́ıvel na gasolina e a disponibilização crescente de

automóveis bicombust́ıveis. Pode-se perceber então que o etanol tem papel primordial

na segurança e proteção ambiental e climática, e será decisivo na matriz energética fu-

tura. Dessa forma, é necessário que se somem esforços de melhoria do processo atual, que

ainda apresenta amplas possibilidades de ganho e redução de custos, e que se estabeleça

a produção de etanol lignocelulósico, com viabilidade econômica comparável ao processo

usual [16]. Na Figura (2.2), pode-se observar a relação de alta rentabilidade e de cresci-

mento na produção (milhões/metros cúbicos) em relação ao custo (dólar/metro cúbico)

do etanol, desde a década de 80 até meados de 2005.

Figura 1.2: Relação entre a produção de cana-de-açúcar e o custo.
Fonte: geoconceicao.blogspot.com/search?q=etanol.
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1. O Novo Conceito de Etanol

1.3 Processo de Produção do Etanol

Existem basicamente três processos para a fabricação do etanol: a fermentação de

carboidratos, a hidratação do etileno e a redução do acetaldéıdo (normalmente preparado

pela hidratação do acetileno). No entanto, é necessário diferenciar o etanol anidro do

etanol hidratado, onde a diferença aparece apenas no teor de água contida no etanol,

enquanto o etanol anidro tem teor de água em torno de 0,5% em volume, o etanol hidratado

vendido nos postos de combust́ıveis, possui cerca de 5% de água, em volume.

A forma mais simples e comum de obte-lo é através das moléculas de açúcar, obtido

a partir de vegetais ricos como a cana-de açúcar, o milho, a beterraba e a mandioca. O

processo que utiliza essas matérias-primas é chamado de fermentação, porém há mais duas

maneiras de fazer álcool, que consiste em reações qúımicas controladas em laboratório.

O processo de fermentação consiste em, basicamente, adicionar as moléculas de açúcar

encontradas no vegetal, micro-organismos que quebram moléculas de açúcar (C6H12O6),

transformando elas em duas moléculas de etanol (C2H6O) mais duas moléculas de gás

carbônico (CO2) como mostra a equação (2.1).

C6H12O6 = 2(C2H6O) + 2(CO2) (1.1)

Nas usinas produtoras de etanol, essas matérias-primas passam por diversos processos,

até se obter delas os álcoois anidos e hidratados. Para produzi-lo a partir de caldo de

cana-de-açúcar ou beterraba, será necessário somente uma moagem para extração de

açúcares para a fermentação. Após a eliminação de impurezas, inicia-se a fermentação

onde é misturado com um fermento com leveduras, sendo a Saccharomyces Cerevisiae

a mais comum utilizada, onde quebram as moléculas de glicose produzindo etanol e gás

carbônico [11]. Já em processos de produção que utilizam o amido advindo de grãos, como

o milho, antes da fermentação é preciso realizar uma etapa de sacarificação. Nesta etapa,

o amido é geleificado por cozimento para que os grânulos de amido estejam sujeitos à ação

das enzimas e submetido à hidrólise enzimática para formar monômeros de glicose, que

assim podem ser fermentados por micro-organismos.

Além da fermentação, existem outros processos mais complexos que consistem em

reações qúımicas controladas em laboratório. Um deles é a hidratação do etileno, que uti-

liza ácidos como catalizadores, como o ácido sulfúrico ou o ácido fosfórico, possibilitando

uma śıntese qúımica entre as moléculas de água, às moléculas do etileno, resultando no

etanol. Outra possibilidade de se obter o etanol é pela redução do acetaldéıdo, também

chamado de etanal. Com a ação de um agente redutor, o acetaldéıdo ganha um ı́on de

hidrogênio que se liga ao oxigênio formando a hidroxila, e consequentemente, o etanol

[11].
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1. O Novo Conceito de Etanol

1.4 Hidrólise

Concentrando a atenção nos passos iniciais do processo de produção de Etanol por

meio da fermentação, ou seja, na escolha de fontes vegetais e na forma de transformá-los

em açúcares para a subsequente processo de fermentação, temos a Hidrólise como um

processo fundamental na obtenção desses açúcares.

A hidrólise corresponde a um processo qúımico que envolve a quebra de uma molécula

em presença de água. Dessa forma, determinada molécula divide-se e se completa com os

ı́ons resultantes da molécula de água, resultando na formação de uma molécula diferente

da original, resultando em uma reação qúımica.

Para que ocorra uma hidrólise completa é necessária a utilização de altas pressões

e altas temperaturas. Na maioria dos casos a hidrolise só acontece rapidamente com

o uso de agentes catalisadores que aprimoram este processo. Há no mercado variados

tipos de catalisadores, sendo que os mais aplicados normalmente são alguns ácidos e tipos

espećıficos de protéinas (enzimas) [13]. Consequentemente o processo de hidrólise pode

ser dividido em duas categorias: a hidrólise enzimática e a hidrólise ácida.

1.4.1 Hidrólise Ácida

A hidrólise ácida consiste na aplicação de ácido forte para que este ataque as ligações

existentes entre os monossacaŕıdeos dos polissacaŕıdeos, podendo ser usado ácido sulfúrico,

cloŕıdrico ou trifluoroacético. A diferença entre estes três deve-se à forma como atuam,

pois os ácidos sulfúrico e cloŕıdrico atacam a celulose e a hemicelulose de forma similar,

mas o ácido trifluoroacético hidrolisa preferencialmente as ligações mais fracas existentes

entre os monossacaŕıdeos, que caracterizam as ramificações das hemiceluloses [3].

Após os açúcares serem obtidos é posśıvel que estes sejam atacados pelo ácido presente

no meio reacional, ocorrendo formação de muitos subprodutos, advindos da degradação

dos açúcares formados. Isso acaba sendo uma das principais desvantagens desse processo,

exigindo um controle minucioso da reação para evitar a formação de produtos indesejados

e de inibidores. Esta baixa selectividade significa que não só as ligações entre monómeros

são quebradas, mas muitas moléculas de açúcar também são destrúıdos neste processo,

por requerer altas temperaturas e pressão.

1.4.2 Hidrólise Enzimática

A hidrólise enzimática utiliza enzimas de atuação espećıfica como catalisador da reação

de quebra das moléculas dos polissacaŕıdeos em monossacaŕıdeos. As enzimas são esco-

lhidas de acordo com a fonte vegetal a ser usada a fim de torná-las altamente seletiva,

ou seja, atuando quase que exclusivamente sobre as relações entre os monómeros que
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constituem o amido. Durante a realização da hidrólise enzimática da celulose deve-se

atentar aos fatores que influenciam a eficiência do processo, sendo eles a própria atividade

da enzima e as condições de reação, ou seja, temperatura, pressão e pH. Além disso, as

caracteŕısticas estruturais do substrato também são importantes, como por exemplo, o

grau de polimerização, cristalinidade e área de superf́ıcie da celulose [2].

Considerando que a hidrólise enzimática é mais vantajoso do ponto de vista da sus-

tentabilidade e, a fim de atenuar os custos com tratamentos para remoção dos subpro-

dutos inibitórios da hidrólise ou da fermentação, nossa atenção é voltada nesse processo.

Também é interessante destacar que a redução da formação de compostos indesejados se

dá pela atuação muito espećıfica que as enzimas possuem com o substrato. Para explicar

as caracteŕısticas cinéticas dessa reação enzimática, Leonor Michaelis e Maud Menten

propuseram um modelo conhecido como Mecanismo de Michaelis-Menten.
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Caṕıtulo 2

Modelagem do Mecanismo de

Michaelis-Menten

2.1 Cinética Enzimática

O estudo da cinética enzimática começou em 1902, quando Adrian Brown relatou

uma investigação sobre a velocidade da hidrólise da sacarose pela invertase de levedura,

demonstrando que quando a concentração de sacarose é muito maior do que a concentração

da enzima a velocidade da reação torna-se independente da sacarose, isto é, em relação

à sacarose a reação é de ordem zero. Com isso, propôs que a reação enzimática global é

composta por duas reações elementares, na qual o substrato forma um complexo com a

enzima, e esse complexo se decompõe para o produto e enzima. Dessa forma, a cinética

enźımica é um ramo da Bioqúımica que estuda as enzimas em ação, ou seja, a sua atividade

cataĺıtica. No entanto, pode também ser encarada como um ramo da cinética qúımica

que estuda as propriedades cataĺıticas das enzimas.

A maioria das reações qúımicas e todas as reações em que intervêm catalisadores são

reações complexas e podem tentar interpretar-se como uma sequência de reações elemen-

tares em que ocorre a formação de estados de transição e compostos intermediários que

não chegam a atingir no meio reativo uma concentração apreciável por métodos correntes

de análise. Na presença de um catalisador a velocidade das reações aumenta. Do ponto

de vista de alguém que está interessado no mecanismo das reações qúımicas, o catalisador

é um novo reagente que foi adicionado no meio reativo e que tem a caracteŕıstica especial

de ser regenerado no final do ciclo reativo em que intervém. A sua concentração total não

varia durante o processo reativo [6].

A velocidade de uma reação catalisada enzimaticamente depende de muitos facto-

res e o conhecimento da cinética de uma reacção é importante para a caracterização da

respectiva enzima porque oferece pistas sobre o seu comportamento “in vivo” e permite
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2. Modelagem do Mecanismo de Michaelis-Menten

prever o seu mecanismo de ação. Numa reação enźımica as enzimas são os catalisado-

res e chamam-se aos reagentes substratos da enzima. Em relação aos catalisadores não

enźımicos, as enzimas são em geral mais potentes, atuam em condições com pH próximo

da neutralidade e temperatura ambiente, têm uma enorme especificidade, quer em relação

aos substratos, quer em relação aos produtos da reação que catalisam e as suas ativida-

des podem, frequentemente, ser reguladas por substâncias diferentes dos substratos e dos

produtos [6].

Grande parte do poder cataĺıtico das enzimas provém de sua capacidade de organi-

zar os substratos em orientações favoráveis para promover a formação dos estados de

transição. As enzimas reúnem os substratos em complexos de enzima-substrato (C). Os

substratos ligam-se a uma região espećıfica da enzima, denominada śıtio ativo, proporci-

onando o aumento de velocidade caracteŕıstico da ação da enzima. As enzimas são, em

sua maioria, altamente seletivas na sua ligação aos substratos.

A maneira mais simples de investigar a velocidade de reação consiste em acompanhar

o aumento do produto da reação em função do tempo. O grau de formação do produto

é determinado em função do tempo para uma série de concentrações do substrato. A

quantidade de produto formado aumenta com o passar do tempo, embora finalmente seja

alcançado um momento em que não ocorre nenhuma mudança efetiva do substrato (S) e

do produto (P ). A enzima ainda estará convertendo ativamente o substrato em produto,

e vice-versa, porém o equiĺıbrio da reação terá sido alcançado [1].

Figura 2.1: Cinética de Michaelis-Menten
Fonte: BERG; TYMOCZKO; STRYER, 2014.
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2. Modelagem do Mecanismo de Michaelis-Menten

A constante de Michaelis (Km) é definida como a concentração para a qual a veloci-

dade da reacção enzimática é metade de V max. As constantes cinéticas definidas, Km e

V max, são cŕıticas na compreensão do modo de funcionamento conjunto das enzimas para

controlar o metabolismo. O estudo da cinética enzimática é importante por duas razões

principais, ajudar a explicar como as enzimas trabalham, e, em complemento, permite

prever o comportamento das enzimas em organismos vivos.

Entretanto, a cinética enzimática é mais facilmente compreendida se considerarmos

apenas a reação direta. Podemos definir a velocidade de catálise V0 como o número de

moles de produto formado por segundo, quando a reação está apenas começando, ou seja,

quando t ≈ 0. Na escala temporal de reações catalisadas por enzimas, a quantidade de

enzima presente é constante. Logo a velocidade de catálise aumenta de modo linear à

medida que aumenta a concentração de substrato e, em seguida, começa a se estabilizar

e a se aproximar de um máximo em concentrações mais altas de substrato (Figura 3.1).

2.2 Mecanismo de Michaelis-Menten

Em 1913, Leonor Michaelis e Maud Menten propuseram um modelo para explicar

essas caracteŕısticas cinéticas, onde um complexo C espećıfico é um intermediário na

catálise. Com isso podemos representar esquematicamente essa reação que consiste na

formação de um complexo enzima-substrato C, através da ligação reverśıvel (represen-

tada pela seta dupla) de um substrato S com uma enzima E, que em seguida reage

irreversivelmente (representada pela seta única) para gerar um produto P e para rege-

nerar a enzima livre E. As constantes k1, k−1 e k2 representam as constantes cinéticas

dessa reação, ou seja, k1 e k−1 as constantes de velocidade para as reações de formação e

dissociação do complexo e k2 uma constante de decomposição para a reação que converte

o complexo em produto, sendo geralmente menor que as demais [14]. Esse processo pode

ser representado pelo seguinte mecanismo:

E + S
k1


k−1

C
k2→ E + P (2.1)

Por meio do mecanismo, Leonor Michaelis e Maud Menten admitiram algumas

hipóteses. A primeira seria que a velocidade de formação do complexo seria de 1a or-

dem em relação ao substrato e em relação a enzima livre não ligada ao substrato. Dessa

forma a reação seria globalmente de 2a ordem e a constante cinética associada ao processo

seria k1. Outra hipótese seria que a velocidade de formação dos produtos e a velocidade

de dissociação do complexo seriam proporcionais à concentração deste complexo. Por

conseguinte, a velocidade de formação dos produtos a partir do complexo era muito lenta

em relação às velocidades de dissociação e formação do complexo donde se poderia admi-
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2. Modelagem do Mecanismo de Michaelis-Menten

tir que a reação de formação e dissociação do complexo se encontrava num estado muito

próximo do equiĺıbrio qúımico [6].

Outro pressuposto seria que o equiĺıbrio respeitante ao processo de formação do com-

plexo se atingia tão rapidamente que, na escala de tempo da conversão macroscópica do

substrato em produto, se poderia considerar instantâneo e se mantinha durante todo o

tempo em que ocorria a transformação. Além disso, a concentração de śıtios cataĺıticos

na enzima, era muito baixa em relação à concentração do substrato de maneira que, para

que esse estado de equiĺıbrio fosse atingido, muitas poucas moléculas de substrato tinham

que reagir com a enzima. Ou seja, enquanto era necessário considerar que, durante a

reação, parte das moléculas da enzima estavam na forma do complexo e outras na forma

livre, no caso de substrato a concentração total não era significativamente afetada pela

ligação à enzima.

2.3 Modelagem Matemática

Na modelagem matemática das reações dentro do mecanismo 3.1, obtemos as variações

do substrato (S), da enzima (E), do complexo enzimático (C) e do produto (P ), através

da aplicação da Lei de ação das massas de Lavoisier, onde a velocidade à qual uma reação

qúımica tem lugar, a uma dada temperatura, é diretamente proporcional ao produto das

massas ativas dos reagentes.

Com base na reação enzimática proposta por Michaelis-Menten, iniciaremos decom-

pondo essa reação exibida na equação (3.1), obtendo três reações elementares:

E + S
k1→ C (2.2)

C
k−1→ E + S (2.3)

C
k2→ E + P (2.4)

Desse modo, podemos modelar a taxa de variação das espécies envolvidas no meca-

nismo através das seguintes equações diferenciais.

Taxa de variação da Enzima: No instante de tempo t ≥ 0, podemos observar na

reação (3.3) que ocorre uma variação na concentração da enzima devido à dissociação

de uma dada concentração de complexo em t, como também, na reação (3.2) a variação

das concentrações de E e S devido à formação do complexo. Consideramos portanto o

decréscimo de E e S devido a formação do complexo C, representado por −k1[E][S], o

aumento de E devido à dissociação de C, representado por k−1[C], e a liberação de E

após o processo de catálise, representado por k2[C]. Dessa forma, a taxa de variação na

mudança de concentração de E no instante de tempo t é dada pela seguinte equação:
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2. Modelagem do Mecanismo de Michaelis-Menten

dE

dt
= −k1 [E][S] + k−1[C] + k2 [C] (2.5)

Taxa de variação do Substrato: No instante de tempo t ≥ 0, podemos observar na

reação (3.2), que ocorre um decréscimo das concentrações de E e S devido à formação do

complexo C, representado por −k1[E][S]. Na reação (3.3), temos a variação da concen-

tração do substrato S devido à dissociação de C, representado por k−1[C]. Dessa forma,

a taxa de variação na mudança de concentração de S no instante de tempo t é dada pela

seguinte equação:

dS

dt
= −k1 [E][S] + k−1[C] (2.6)

Taxa de variação do Complexo: No instante de tempo t ≥ 0, podemos observar

na reação (3.2) que é formado pela união entre o substrato e a enzima, representado por

k1[E][S], o mesmo é dissociado regenerando a enzima livre, representado por −k−1[C].

Consideramos tambem, a formação do produto P durante o processo de catálise, na

reação (3.4), representado por −k2[C]. Dessa forma, a taxa de variação na mudança de

concentração de C no instante de tempo t é dada pela seguinte equação:

dC

dt
= k1 [E][S]− k−1[C]− k2 [C] (2.7)

Taxa de variação do Produto: No instante de tempo t ≥ 0, podemos observar que

é formado pelo processo de catálise do complexo, na reação (3.4), representado por k2[C].

Dessa forma, a taxa de variação na mudança de concentração de P no instante de tempo

t é dada pela seguinte equação:

dP

dt
= k2 [C] (2.8)

Desse modo, representando essas concentrações por S, E, C e P , respectivamente

como substrato, enzima, complexo e produto, pode-se modelar o sistema de reação da

seguinte forma [15]:

dS

dt
= −k1 [E][S] + k−1[C] (2.9)

dE

dt
= −k1 [E][S] + k−1[C] + k2 [C] (2.10)

dC

dt
= k1 [E][S]− k−1[C]− k2 [C] (2.11)

dP

dt
= k2 [C] (2.12)
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2. Modelagem do Mecanismo de Michaelis-Menten

Consideramos as seguintes condições iniciais:

S(0) = S0, E(0) = E0, C(0) = 0, P (0) = 0. (2.13)
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Caṕıtulo 3

Resultados

3.1 Solução Anaĺıtica

O sistema de Equações Diferenciais não lineares obtido em (2.9)-(2.12), para ser re-

solvido de forma anaĺıtica é necessário ser simplificado extraindo relações de conservação

de massa referente as espécies qúımicas envolvidas na reação enzimática e admitindo uma

hipótese de estado estacionário.

3.1.1 Simplificação do Sistema

Michaelis e Menten propuseram em 1913 que, durante a reação, a enzima e o seu subs-

trato se encontrassem em equiĺıbrio com um complexo da enzima com o substrato. Em

1925, John Haldane apontou que isso não era necessariamente verdadeiro, considerando

que certos complexos não se dissociavam em enzima e substrato livres, e sim prosseguiam

para formar o produto. Quando a enzima e o substrato eram misturados, a concentração

do complexo aumentava, mas, após algum tempo, a concentração do complexo estabili-

zava, devido à sua constante formação e quebra para formar o produto. Esse prinćıpio,

o chamado do postulado do estado estacionário, rege as teorias modernas da atividade

enzimática [4].

Por meio das curvas de progressão dos componentes da reação obtida por [19] (Figura

3.1), podemos observar que com exceção da base transitória da reação, que ocorre antes

do bloco sombreado, as inclinações das curvas da progressão da enzima e do complexo

são essencialmente zero, desde que os substratos estejam em excesso em relação à enzima

(S >> E). Essa fase transitória, leva normalmente menos do que milissegundos para mis-

turar à enzima e o substrato. Apos essa fase o complexo C permanece aproximadamente

constante até que o substrato S seja consumido. Portanto, durante a maior parte da

reação, a velocidade de śıntese do complexo deve ser igual a velocidade de seu consumo,

mantendo-se em equiĺıbrio estacionário.
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Figura 3.1: Curvas de progressão dos componentes da reação.
Fonte: SEGEL, 1975.

Podemos simplificar um processo reativo ao considerar a velocidade da reação em um

tempo próximo de zero. Assim como mostra a Figura (2.1), a velocidade de catálise V0 foi

determinada para cada concentração de substrato pela medição da velocidade de formação

do produto em momentos anteriores ao acúmulo do produto. Nosso ponto de partida é

que a velocidade de catálise é igual ao produto da concentração do complexo C por k2,

obtendo a equação de Michaelis-Menten [1]:

V =
dP

dt
= k2[C] (3.1)

A equação (3.1) descreve como a velocidade da reação enzimática (2.1) depende da

posição do equiĺıbrio em função da concentração do substrato e da constante de velocidade

(k2), assumindo que o complexo (C) mantém um estado estacionário.

Esse estado de equiĺıbrio é alcançado quando as velocidades de formação e degradação

do complexo tornam-se iguais, mesmo se houver mudança nas concentrações dos materiais

iniciais e dos produtos. Precisando expressar C em termos de quantidades conhecidas,

a velocidade de formação do complexo é dada por C = k1[E][S] e a de degradação por

C = (k−1 + k2)C. Estabelecendo a igualdade, temos:

k1[E][S] = (k−1 + k2)C =⇒ [E][S]

C
=
k−1 + k2

k1
(3.2)

A equação (3.2) pode ser simplicada, obtendo a Constante de Michaelis:
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Km =
k−1 + k2

k1
(3.3)

Podemos observar que Km tem as unidades de concentração e é independente das

concentrações da enzima e substrato, constituindo uma importante caracteŕıstica de uma

reação catalisada por enzima e é significativo pela função biológica.

Para que sejam úteis, as expressões cinéticas para reações globais devem ser formula-

das em termos de quantidades experimentalmente mensuráveis. No mecanismo em (2.1)

a enzima é um catalisador que apenas facilita acelerando o processo da reação. Consi-

derando então a Lei de Conservação de Massas, onde uma relação de conservação entre

reagentes e produtos é uma equação algébrica que relaciona uma concentração inicial des-

sas espécies qúımicas com seus respectivos valores em um dado tempo t > 0, ou seja, não

se pode criar algo do nada nem transformar algo em nada. Dessa forma podemos reduzir

o sistema adicionando as equações (2.10) e (2.11) junto com as condições (2.13), obtendo:

dE

dt
+

dC

dt
= 0 =⇒ E(t) + C(t) = E0 =⇒ E(t) = E0 − C(t) (3.4)

S0 = S(t) + C(t) + P (t) =⇒ P (t) = S0 − C(t)− S(t) (3.5)

Como a velocidade de śıntese do complexo deve ser igual a velocidade de seu consumo,

mantendo-se em equiĺıbrio estacionário, podemos supor que C é constante:

dC

dt
= 0 (3.6)

Dessa forma, a velocidade de mudança de concentração do complexo é zero, o que nos

permite igualar a zero a equação diferencial de C:

dC

dt
= 0 = k1 [E][S]− k−1[C]− k2 [C] (3.7)

Aplicando a equação (3.4) na equação (3.7), obtemos:

k1(E0 − C)S − k−1[C]− k2 [C] = 0 (3.8)

A resolução da equação (3.8), fornece:

(k−1 + k2)C

k1
= (E0 − C)S (3.9)

Considerando a Constante de Michaelis na equação (3.9), temos:
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km[C] = (E0 − C)S =⇒ C(t) =
[E0][S]

Km+ S
(3.10)

Substituindo E(t), obtida na equação (3.4), na concentração do substrato, equação

(2.9), temos:

dS

dt
= −k1(E0 − C)S + k−1[C] =⇒ dS

dt
= −k1 [E0][S] + C(k1S + k−1) (3.11)

E, substituindo C(t), obtida na equação (3.10), na equação (3.11), resulta:

dS

dt
= −k1 [E0][S] +

[E0][S]

Km+ S
(k1[S] + k−1) (3.12)

Assim, temos:

dS

dt
=
−k2[E0][S]

Km+ S
(3.13)

Logo, podemos simplificar o sistema (2.9)-(2.12) para um sistema com uma única

equação diferencial e três equações algébricas, resultando no modelo cinético da reação:

E(t) = E0 − C(t) (3.14)

P (t) = S0− C(t)− S(t) (3.15)

C(t) =
[E0][S(t)]

Km+ S(t)
(3.16)

dS

dt
=
−k2[E0][S]

Km+ S
(3.17)

Ao considerar que a enzima esta presente em pequenas quantidades, a concentração do

substrato efetivamente não se altera durante o estágio transitório inicial, logo a dinâmica

do sistema é governada pela equação (3.17) com a condição inicial S = S0.

3.1.2 Solução do Sistema Simplificado

Resolvendo a EDO linear de Primeira Ordem, dada pela equação (3.17), pela técnica

de Variáveis Separáveis [20], obtemos a solução impĺıcita:∫
Km+ S

−K2 · E0 · S
ds =

∫
dt (3.18)

Km · ln |S(t)|+ S(t) = S0 +Km · ln |S0|+ t (3.19)
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Com o substrato, podemos obter uma solução aproximada substituindo no sistema

(3.14)-(3.17). Para isso, foi considerado valores para as constantes de velocidade de acordo

com dados experimentais obtidos por Schnell e Maini, considerando uma temperatura de

60o e um pH = 6 : 5 [18]:

k1 = 9.4 k−1 = 8.1 k2 = 5 (3.20)

Foram consideradas também as condições iniciais:

S(0) = 10 E(0) = 2.5 C(0) = 0 P (0) = 0 (3.21)

A Figura (3.2) ilustra a curva do progresso dos participantes da reação, ao termos

desconsiderado a escala transitória inicial proxima de zero e admitindo uma hipótese de

estado estacionário, na qual o substrato muda significamente.

Figura 3.2: Concentração da espécies - Solução Anaĺıtica.
Fonte: Gráfico elaborado pelo autor.
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3.2 Solução Numérica

Utilizaremos o método numérico de Runge-Kutta Clássico de 4a ordem para a

obtenção de uma solução aproximada do sistema de equações diferenciais dado em (2.9)-

(2.12).

3.2.1 Runge-Kutta Clássico de 4a ordem

Os métodos de Runge-Kutta (RK) alcançam a acurácia de uma abordagem por série

de Taylor sem exigir cálculos de derivadas de ordem superior. Há muitas variações, mas

todas podem ser postas na forma geral (3.22):

yn+1 = yn + φh (3.22)

onde φ é chamada função incremento, a qual pode ser interpretada como representativa da

inclinação em um intervalo. A função incremento pode ser escrita na forma geral (3.23):

φ = a1k1 + a2k2 + ...+ ankn (3.23)

O procedimento de Runge-Kutta Clássico de 4a ordem consiste em encontrar constan-

tes apropriadas coincidindo com o polinômio de Taylor de grau quatro. O método é um

dos processos numéricos que apresenta boa precisão e uma zona de estabilidade maior. O

algoritmo abaixo é reconhecido como uma ferramenta computacional valiosa que é referido

como o clássico método de Runge-Kutta [20].

yn+1 = yn +
h

6
(R1 + 2R2 + 2R3 +R4)

R1 = f(xn, yn)

R2 = f(xn +
h

2
, yn +

h

2
R1) (3.24)

R3 = f(xn +
h

2
, yn +

h

2
R2)

R4 = f(xn + h, yn + hR3)

O esquema consiste em encontrar o próximo valor (yn+ 1), onde é determinado pelo

valor atual (yn) somado com o produto do tamanho do intervalo (h) e uma inclinação

estimada. A inclinação é uma média ponderada de inclinações:

• R1 é a inclinação no ińıcio do intervalo.

• R2 é a inclinação no ponto médio do intervalo, usando a inclinação R1 para deter-

minar o valor de y no ponto tn+ h/2 através do método de Euler.
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• R3 é a inclinação no ponto médio do intervalo, mas agora usando a inclinação R2

para determinar o valor de y.

• R4 é a inclinação no final do intervalo, com seu valor y determinado usando R3.

Esse método tem erro de truncamento local h4, desde que a solução y(t) tenha cinco

derivadas cont́ınuas. Ao fazer a média das quatro inclinações, um peso maior é dado para

as inclinações no ponto médio:

Inclinação: R1+2R2+2R3+R4

6

3.2.2 Algoritmo Implementado no Software Matlab

Para resolver as equações diferenciais deste trabalho utilizamos o software Matlab

ao qual foram inseridas rotinas de resoluções baseadas nas equações (3.24) referidas ao

Runge-Kutta Clássico de 4a ordem, considerando os valores (3.20) para constantes de

velocidades e as condições iniciais (3.21), obtendo a concentração das espécies envolvidas

na reação. O sistema (2.9)-(2.12) implementado no Matlab é descrito no Algoritmo 1.

Algorithm 1: Algoritmo Rk4 - Sistema (2.9)-(2.12)

% Ingressar passo e intervalo de tempo

h=0.0001; t0=0; tf=2; t(1)=t0;

% Ingressar concentrações iniciais dos elementos.

e0=2.5; s0=10; p0=0; c0=0;

e(1)=e0; s(1)=s0; p(1)=p0; c(1)=c0;

% Ingressar Constantes de velocidade da reação.

k1=9.4; kn1=8.1; k2=5;

% Funções de cada elemento do processo.

f=@(t,s,e,c,p) -k1*s*e+kn1*c; % Função do Substrato

q=@(t,s,e,c,p) -k1*s*e+kn1*c+k2*c; % Função da Enzima

g=@(t,s,e,c,p) k1*s*e-kn1*c-k2*c; % Função do Complexo

r=@(t,s,e,c,p) k2*c; % Função do Produto

% Número de iterações (repetições).

n=(tf-t0)/h;

% Clássico metodo de Runge Kutta (RK4).

for i=1:n

k1s=f(t(i),s(i),e(i),c(i),p(i));

k1e=q(t(i),s(i),e(i),c(i),p(i));
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k1c=g(t(i),s(i),e(i),c(i),p(i));

k1p=r(t(i),s(i),e(i),c(i),p(i));

k2s=f(t(i)+(h/2),s(i)+(h/2)*k1s,e(i)+(h/2)*k1s,c(i)+(h/2)*k1s,p(i)+(h/2)*k1s);

k2e=q(t(i)+(h/2),s(i)+(h/2)*k1e,e(i)+(h/2)*k1e,c(i)+(h/2)*k1e,p(i)+(h/2)*k1e);

k2c=g(t(i)+(h/2),s(i)+(h/2)*k1c,e(i)+(h/2)*k1c,c(i)+(h/2)*k1c,p(i)+(h/2)*k1c);

k2p=r(t(i)+(h/2),s(i)+(h/2)*k1p,e(i)+(h/2)*k1p,c(i)+(h/2)*k1p,p(i)+(h/2)*k1p);

k3s=f(t(i)+(h/2),s(i)+(h/2)*k2s,e(i)+(h/2)*k2s,c(i)+(h/2)*k2s,p(i)+(h/2)*k2s);

k3e=q(t(i)+(h/2),s(i)+(h/2)*k2e,e(i)+(h/2)*k2e,c(i)+(h/2)*k2e,p(i)+(h/2)*k2e);

k3c=g(t(i)+(h/2),s(i)+(h/2)*k2c,e(i)+(h/2)*k2c,c(i)+(h/2)*k2c,p(i)+(h/2)*k2c);

k3p=r(t(i)+(h/2),s(i)+(h/2)*k2p,e(i)+(h/2)*k2p,c(i)+(h/2)*k2p,p(i)+(h/2)*k2p);

k4s=f(t(i)+h,s(i)+h*k3s,e(i)+h*k3s,c(i)+h*k3s,p(i)+h*k3s);

k4e=q(t(i)+h,s(i)+h*k3e,e(i)+h*k3e,c(i)+h*k3e,p(i)+h*k3e);

k4c=g(t(i)+h,s(i)+h*k3c,e(i)+h*k3c,c(i)+h*k3c,p(i)+h*k3c);

k4p=r(t(i)+h,s(i)+h*k3p,e(i)+h*k3p,c(i)+h*k3p,p(i)+h*k3p);

s(i+1)=s(i)+(h/6)*(k1s+2*k2s+2*k3s+k4s); % Substrato

e(i+1)=e(i)+(h/6)*(k1e+2*k2e+2*k3e+k4e); % Enzima

c(i+1)=c(i)+(h/6)*(k1c+2*k2c+2*k3c+k4c); % Complexo

p(i+1)=p(i)+(h/6)*(k1p+2*k2p+2*k3p+k4p); % Produto

t(i+1)=t(i)+h;

end

s=s’; e=e’; c=c’; p=p’;

sol=[s e c p];

plot(t,s,’k’); hold on % Gráfico do substrato

plot(t,e,’r’); hold on % Gráfico da Enzima

plot(t,c,’b’); hold on % Gráfico do complexo

plot(t,p,’g’); hold on % Gráfico do Produto

xlabel(’Tempo (minutos)’)

ylabel(’Concentração (g/L)’)

Com a execução do Algoritmo 1, obtemos a Figura (3.3), podendo observar que está de

acordo com a atividade enzimática do mecanismo de Michaelis-Menten, onde o substrato

apresenta uma decadência ao se unir com a enzima para a formação do complexo. Esse

complexo apresenta um pequeno crescimento após a junção da enzima com o substrato,

mas decai após reação de quebra para a formação do produto e liberação da enzima.

Podemos observar então que o produto possui um comportamento crescente enquanto o

substrato decai, isso ocorre pelo fato do substrato ser transformado em produto durante

a reação. Analisando o comportamento da enzima, podemos observar que ela sofre uma
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perda após se unir com o substrato, mas se recompõe com a formação do produto.

Figura 3.3: Concentração das espécies - Solução Numérica.
Fonte: Gráfico elaborado pelo autor.

3.3 Comparação entre as Soluções

No desenvolvimento da solução anaĺıtica, supomos o estado estacionário para o com-

plexo e consideramos que no estado transitório inicial da reação as inclinações das curvas

de progressão da enzima e do complexo são essencialmente zero, desde que o substrato

esteja em excesso em relação a enzima, simplificando assim, o modelo cinético da reação

enzimática. Dessa forma podemos observar que o resultado anaĺıtico para muitas si-

tuações experimentais é suficiente, porém não sempre, por haver duas escalas de tempo

envolvidas no sistema. A primeira é a escala transitória inicial próxima de zero na qual

desconsideramos para fazer a simplificação do sistema de Equações Diferenciais não line-

ares, a segunda escala é quando o substrato muda consideravelmente e as inclinações das

curvas da enzima e do complexo são nulas, referente a hipótese de estado estacionário que

propomos. Durante a segunda escala, a Figura (3.2) apresenta uma ótima aproximação

para descrever o comportamento da concentração das espécies qúımicas envolvidas.

Através da solução numérica obtida, Figura (3.3), pode-se observar que está de acordo

com a atividade enzimática do mecanismo de Michaelis-Menten e com as curvas de pro-

gressão dos componentes da reação obtida por Segel, como mostra a Figura (3.1). Nessa

solução podemos observar as duas escalas de tempo envolvidas, entre elas, a escala tran-
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sitória incial, onde ocorre o crescimento do complexo após a junção da enzima com o

substrato.

Figura 3.4: Relação entre o Substrato e Produto das Soluções.
Fonte: Gráfico elaborado pelo autor.

Portanto os resultados apresentados, referentes a solução anaĺıtica e numérica, estão

relacionados à processos que envolvem a quebra de um determinado substrato (amido)

para a formação de um produto (açúcares) através do processo de hidrólise, para então

serem utilizados na produção do etanol. Nesse processo, o maior interesse está na forma

como a matéria-prima inicial está sendo convertida no produto da reação, de modo que

o processo de produção possa ser otimizado. Podemos notar a importância da escala

transitória inicial na reação ao compararmos o comportamento do substrato da solução

numérica com a solução anaĺıtica, como mostra a Figura (3.4). Essa diferença se dá no

momento em que o substrato se une com a enzima para a formação do complexo.
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Caṕıtulo 4

Considerações Finais

Neste trabalho, modela-se o processo de hidrólise presente na produção de bioetanol

e apresentam-se dois processos de soluções, um anaĺıtico e um numérico, para resolução

do modelo matemático obtido a partir do mecanismo enzimático proposto por Michaelis-

Menten.

Em um dos processos de produção do bioetanol, utiliza-se plantas que são ricas em

amido, tais como, o milho, a batata, o arroz e a mandioca, utilizando, assim, a hidrólise

enzimática para quebrar as moléculas de amido em açúcares. Por apresentar vantagens

em relação a sustentabilidade, a hidrólise enzimática possui um grande potencial em

virtude de não possuir reações secundárias que poderiam levar à perda de rendimento e a

formação de produtos secundários. Observa-se também que não requer altas temperaturas

e pressões, evitando a quebra das moléculas da enzima.

Desse modo, os resultados obtidos neste trabalho descrevem o comportamento de cada

concentração das espécies presente no processo de hidrólise da produção do bioetanol e,

a partir de tais resultados, pode-se trabalhar na otimização dessa produção realizando

melhores escolhas para o pH e temperatura, bem como, posśıveis substitutos para a enzima

utilizada na reação.
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Caṕıtulo 5

Trabalhos Desenvolvidos

O primeiro trabalho desenvolvido, foi a apresentação do pôster intitulado ”Modelagem

do processo de hidrólise na produção de bioetanol”, no Congresso Pan-Amazônico de

Matemática, realizado no peŕıodo de 12 a 14 de novembro de 2018, na Universidade

Federal do Pará, Belém-PA. Neste trabalho foi realizado um estudo referente a hidrólise

enzimática na produção de Etanol, sendo desenvolvido um modelo matemático formado

por um sistema de equações diferenciais não lineares. Para a obtenção de uma solução

aproximada, utilizou-se o método de Runge-Kutta Clássico de 4a ordem.

O segundo trabalho desenvolvido, foi a submissão e aceite do trabalho intitulado ”Mo-

delagem matemática na produção de bioetanol”, no XXXIX Congresso Nacional de Ma-

temática Aplicada e Computacional, realizado no peŕıodo de 16 a 20 de setembro de 2019,

na Universidade Federal de Uberlândia - MG. Neste trabalho, compreendemos a reação

enzimática representada pelo Mecanismo de Michaelis-Menten, além de obter uma solução

anaĺıtica simplificando o modelo matemático formado, extraindo relações de conservação

de massa referente as espécies qúımicas envolvidas na reação enzimática e admitindo uma

hipótese de estado estacionário.

Ao considerarmos ter soluções suficientes para descrever como o processo de produção

do bioetanol ocorre e, a partir de tais resultados, podendo-se trabalhar na otimização de

sua produção, foi publicado o artigo intitulado ”Modelagem matemática do processo de

hidrólise da produção de etanol por meio do mecanismo enzimático de Michaelis-Menten”,

na revista Science and Knowledge in Focus, publicada em 30 de julho de 2019.

O último trabalho desenvolvido, foi uma comunicação cient́ıfica intitulada ”Modela-

gem matemática aplicada à cinética enzimática na produção de etanol”, no I Congresso

Amazônida de Matemática, realizado no peŕıodo de 06 a 08 de novembro de 2019, na Uni-

versidade Federal do Pará, campus universitário do Marajó/Breves. O presente trabalho

recebeu o t́ıtulo de destaque, ao reconhecerem a sua importância para o desenvolvimento

da pesquisa na região Marajoara.
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Biocombust́ıveis, v. 43, n. 4, p. 142-143, 2012.

[6] Fontes R. Conceitos de cinética enzimática e modelos clássicos de inibição enzimática.
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[8] Santos F. A.; Queiróz J. H.; Colodette J. L.; Fernandes S. A.; Guimarães V. M. &
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