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RESUMO

Uma parte importante do estudo das reacfes catalisadas por enzimas é a anélise
do comportamento de biorreatores, considerando as diferentes cinéticas de reacdo e as
grandezas dos parametros. A simulacédo de processos € uma ferramenta utilizada para tal
finalidade, contudo os softwares disponiveis possuem uma licenca paga para utilizacéo
e/ou dependem de certo conhecimento especifico do usuério para realizar as simulac@es.
Este projeto teve como objetivo o desenvolvimento de um software gratuito e de uso
simplificado para facilitar a analise de reatores enzimaticos a partir da visualizacdo de
seus diferentes comportamentos. O programa (EnzyView) foi desenvolvido com interface
grafica em XAML e logica em C#, fazendo uso do Windows Presentation Foudation.
Foram implementados 8 modelos cinéticos ja consolidados na literatura (Michaelis-
Menten sem inibicdo, inibicdes competitiva, ndo competitiva, acompetitiva, parcialmente
competitiva, parcialmente ndo competitiva e por substrato e com desativacdo enzimatica)
e 3 modos de operacdo (batelada, CSTR e CSTRs em série). Este conjunto possibilita 28
tipos de simulagdes diferentes e os resultados da simulacdo sdo apresentados em forma
gréfica, visando facilitar a compreensdo do comportamento reacional. Uma ferramenta
(slider) que permite alterar rapidamente o valor de um dos parametros da simulacao
também esta disponibilizada, permitindo uma andlise simplificada da sua influéncia no
modelo simulado. Através destas funcionalidades o EnzyView pode facilitar o estudo,

ensino e compreensdo de reacdes enzimaticas, de forma gratuita e user friendly.

Palavras-chave: Enzimas. Reatores enzimaticos. Simulacéo.



ABSTRACT

An important step while studying reactions catalyzed by enzymes is analyzing the
behavior of bioreactors, considering different Kinects models and the order of magnitude
of the parameters. Process simulations are one of the tools utilized for such porpoise,
although the available software are paid and/or requires the user to have some specified
knowledge to run simulations. The purpose of this project is to develop a simple free
software able to simplify analyzes of enzymatic reactors by enabling the visualization of
its behaviors. The software (EnzyView) was developed with graphical user interface in
XAML and logic in C#, using Windows Presentation Foudation. A total of 8 common
Kinects models are available (Michaelis-Menten without inhibition, competitive,
noncompetitive, uncompetitive, partially competitive, partially noncompetitive, substrate
inhibition and enzyme deactivation), and 3 operational modes (Batch, CSTR and CSTRs
in series). Together they allow 28 different simulations, and the results are presented in
graphical form, aiming to make it easier to understand reactional behavior. A tool (slider)
enables quick value change in one of the simulation parameters is available, allowing
simple analyses of its effects on the simulation model. With this functionalities EnzyView
can make study, teaching and comprehension about enzymatic reactions easier, without

a cost and in a user-friendly way.

Key words: Enzymes. Enzymatic reactors. Simulation.
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1. INTRODUCAO

O termo enzima foi utilizado pela primeira vez em 1877 pelo alemdo Wilhelm
Kihne para descrever o processo de fermentacdo alcodlica promovida por leveduras. J&
no ano de 1897, outro alemao chamado Eduard Buchner publicou o artigo “Alkoholische
Géhrung ohne Hefezellen” (“Fermentagdo alcoolica sem células de levedura) em que ele
descreve o processo de extracdo de um caldo capaz de promover a fermentagdo alcodlica
fora das células de levedura. Esse caldo foi denominado zymase. A partir deste resultado,
Bunchner concluiu que a fermentacdo era promovida por uma proteina dissolvida na
zymase, sendo completamente independente das células vivas. Neste mesmo estudo
Bunchner também notou o efeito da temperatura na acdo enzimatica. Segundo ele, a
zymase € inativada quando aquecida a temperaturas entre 40 e 50°C. Em 1926, James B.
Sumner conseguiu extrair de um tipo de feijao a Urease, sendo capaz de recristalizar a
mesma. Com estes cristais, Sumner promoveu uma serie de experimentos que indicavam

que a enzima era de fato uma proteina, como ja era esperado na época.

Hoje sabe-se que as enzimas sao catalisadores bioldgicos, podendo ser proteinas
ou acido ribonucleico (RNA), com alta especificidade aumentando a velocidade das
reacOes que catalisam em varias ordens de grandeza (Marzzoco e Torres, 1999). Essas
propriedades séo de grande importancia para a manutencdo da vida, pois permitem que
produtos definidos sejam formados devido a alta especificidade e em velocidades

adequadas a fisiologia celular, por promover a catalisacdo das reacdes.

As mesmas propriedades que tornam as enzimas tdo essenciais para a vida, fazem
com que elas sejam de grande interesse da indUstria, em virtude de possibilitar rotas
produtivas com menos subprodutos e, ainda assim, capazes de produzir em velocidades
adequadas a necessidade industrial. Atualmente, a utilizacdo de reacdes catalisadas por
enzimas ja € possuem aplicacbes em diversas areas industriais como na alimenticia para
a producdo de derivados do leite sem lactose (Yushkova et al, 2019), ou na inddstria
quimica para a sintese de acrilatos (Basso e Serban, 2019), na industrial de
biocombustiveis para a conversdo de lignocelulose em agucares fermentesciveis (Ebaid
et al, 2019) entre outras aplicacGes (Aehle, 2007).

Devido ao extensivo uso das reacOes enzimaticas na fabricacdo dos mais

diferentes produtos, o estudo e compreensdo dos seus comportamentos sdo de grande
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importancia para a formacdo de engenheiros quimicos e para a pesquisa e

desenvolvimento de novos processos industriais.

Uma das ferramentas utilizadas para facilitar o estudo e o desenvolvimento de
processos é a simulacdo através de softwares como o Aspen Plus®, que é um pacote
comercial capaz de simular diversos processos industriais. Uma alternativa para o custo
da licenca de softwares comerciais sdo 0s programas que possuem uma licenca gratuita
para fins académicos como o EMSO (Environment for Modeling Simulation and
Optimization), contudo este possui uma linguagem propria para a criacdo de modelos,
isso faz com que o usuario dependa de um conhecimento adicional para sua utilizacao.
Uma opg¢do sem custo e de facil utilizacdo (user friendly) para bioprocessos € o pacote
AnaBioPlus, este possui a capacidade de analisar dados experimentais de cultivo celular

e de simular bioprocessos em diversos modos de operagdo (Oliveira et al, 2017).

Né&o se tem relatos de programas nos moldes do AnaBioPlus, sem custo e de facil
utilizacdo, para a simulacdo de catalise enzimatica, sendo esta a lacuna que o presente
trabalho buscou preencher. A proposta teve como objetivo o desenvolvimento de um
programa que simule o comportamento de reatores enzimaticos, utilizando-se modelos
cinéticos ja consolidados na literatura e que seja user friendly, buscando facilitar a analise,
estudo e compreensdo desses reatores, através da visualizacdo dos seus diferentes

comportamentos.
2. FUNDAMENTOS TEORICOS
2.1. CATALISE ENZIMATICA

Para que uma reagd0 quimica ocorra, 0S reagentes precisam ter uma certa
quantidade de energia, chamada de energia de ativacdo. Uma vez que este estado
energético € atingido, denominado estado de transicdo, segue-se a formacéo dos produtos.
As enzimas, por serem catalisadores, aceleram a reacao através da diminuicdo da energia
de ativacdo, pois com uma energia de ativagdo menor o estado de transi¢édo é atingido
com uma maior facilidade (Figura 2.1). Durante este processo de catalise, as enzimas ndo
sdo consumidas 0 que permite que a sua concentracdo seja muitas vezes ordens de

grandeza inferiores as concentragdes dos reagentes (Marzzoco e Torres, 1999).
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Figura 2.1 - Representagdo do nivel de energia em funcéo do caminho da reagdo, comparando uma
reacdo sem e outra com catalisador.

Estado de transigdo

e Sem catalisador

== Com catalisador

Nivel de energia

Reagentes

Produtos

Caminho da reagao

Fonte: Acervo pessoal.

Para que a reacdo seja promovida, as enzimas possuem uma regido chamada de
sitio ativo, onde o substrato se liga a ela. Apds essa ligacdo, a reacdo acontece e entdo a
molécula de enzima se desliga dos produtos, estando livre para viabilizar uma nova
catalise. Este sitio ativo é uma decorréncia da estrutura tridimensional da molécula de
enzima, o que faz com que ele possa ser afetado por agentes que alterem essa formacao
(Marzzoco e Torres, 1999). Os principais fatores capazes de alterar essa estrutura séo o
pH e a temperatura, desta forma cada enzima possui valores 6timos de operacdo (Figura
2.2). Em valores maiores ou menores de pH e temperatura vao ter sua atividade reduzida,

podendo em condic¢des extremas tornar-se inativas, como foi observado por Bunchner.

15



Figura 2.2 - Representagdo da atividade enzimatica em funcdo do pH ou Temperatura

Atividade maxima

}

Atividade enzimatica

pH ou Temperatura

Fonte: Acervo pessoal.

A influéncia da temperatura sobre a atividade enzimética pode ser explicada
através de dois fatores diferentes, o primeiro sendo a equacgao de Arrhenius (equagéo 2.1)

que dita que quanto maior a temperatura maior a velocidade da reacéo.

_Eq_
k =A=xe RT (2.1)
onde k é a constante de velocidade de reacdo, A é a constante pré-exponencial, Ea é a
energia de ativacdo da reacdo, R é a constante universal dos gases e T a temperatura
absoluta.

O segundo fator é a desnaturacdo das proteinas com o aumento da temperatura, o
que provoca uma mudanca na estrutura da enzima, fazendo com que o sitio ativo deixe
de existir. Desta forma, o ponto de atividade maxima em relag&o a temperatura vai ser na

temperatura maxima antes que ocorra a desnaturagéo.

A influéncia do pH é uma decorréncia da ionizacdo de alguns grupos funcionais
presentes na enzima. Diferentes valores de pH podem causar a protonagdo ou

desprotonacdo de certas partes da enzima. Essas alteracbes causam uma mudanga na
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estrutura tridimensional da molécula, alterando o sitio ativo. Por conta dessas alteracoes,

cada enzima possui um pH 6timo de operacéo.
2.2.  CINETICA ENZIMATICA
2.2.1. Michaelis-Menten

Grande parte das reacfes enzimaticas tem sua cinética representada através do
modelo proposto por Leonor Michaelis e Maud Menten em 1913, no artigo “Die Kinetik
der Invertinwerkung” (“A cinética da invertase”). Este modelo propde que a reacgdo
catalisada ocorre em duas etapas. Na primeira alcanca-se um equilibrio entre o substrato
(S), o reagente e a enzima (E) formando o complexo enzima-substrato (ES). Na segunda
etapa ocorre a transformacdo deste complexo em produto (P) e a regeneracdo da enzima
(E), como mostra a equacgéo 2.2:

2k
E+S](C_ES—>E+P (2.2)
-1

onde k1 e k.1 sdo as constantes de velocidade direta e inversa de formagdo do complexo
enzima-substrato (ES) na primeira etapa, cuja relacdo determina a constante de equilibrio
Ks (equagdo 2.3). Ainda, na equagdo 2.2. tem-se a constante de velocidade de

decomposicédo do complexo ES, ko.

Ko=ta _ExS 2.3)
S k_, ES '
Er =E+ES (2.4)

Et é a concentracdo total de enzimas e Ks é a constante de equilibrio. Quando k2
é a velocidade limitante da catélise, Ks é igual a Km. Esta é chamada de constante de
Michaelis-Menten, que apresenta valor igual a concentracdo de substrato para a qual a

velocidade da reacdo € metade da maxima.

Para a elaboracéo deste modelo foi considerado que a concentragdo de enzimas é
muito menor que a concentracdo de substrato, fazendo com que a velocidade k> seja a
limitante da reagdo. Essa constante é também chamada de constante de turnover, uma vez
gue ela define a velocidade de conversdo das moléculas de substrato a produto (Doran,
2013).
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v=k,*ES (2.5)

onde v é a velocidade da reacdo ou a velocidade de formacéo de produto. Dividindo-se

equacdo 2.5 pela equacéo 2.4, obtém-se:

K E xS
v ky*xES  T?2K, —k S (2.6)
Er E+ES p ExS— Ky + S '
K
b= S (2.7)
Comarg 4§
Vmax = kz * Er (2.8)

onde Vmax € a velocidade méxima da reacdo, que depende apenas da concentracdo de
enzima e da constante de velocidade de liberacdo do produto. O modelo cinético dado

pela equacdo 2.7 € o modelo base utilizado neste trabalho.
2.2.2. Inibicdo

Uma das formas de regular a atividade enzimética nas células € através do controle
da quantidade de enzimas, contudo este método € relativamente lento e pode néo atender
a todas as necessidades metabdlicas (Doran, 2013). Uma outra forma que as células usam
para controlar a cinética enzimética é através do uso de outras moléculas que reduzem a
velocidade da reacdo, moléculas essas denominadas de inibidores, que alteram a cinética
enzimatica de diferentes formas. Na sequéncia sdo apresentados os modelos de inibi¢éo

utilizados neste projeto.
2.2.2.1. Inibicdo Competitiva

Inibidores que atuam de forma competitiva possuem alguma semelhanca
molecular com o substrato (Doran, 2013). Essa similaridade faz com que tanto o substrato
quanto o inibidor compitam pelo centro ativo da enzima, dificultando a formagéo do

complexo ES e resultando no seguinte modelo reacional:

Km k
E+S S ES S E+P (2.9)
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E+1SEr (2.10)

_E*S

K, S (2.11)
K, = E;II (2.12)
Er =E+ES+EI (2.13)
v =k, *xES (2.14)
Dividindo-se a equacgéo 2.14 pela 2.13, tem-se que:
v _farBS K, =k > (2.15)
ET_E+ES+E1_E+EK>;S+EI;:I_ ZKm+S+I*KI;<m '
S
V= Vmax (2.16)

i
Kn(L+70) +S

onde | é a concentracdo de inibidor.

Por ser um inibidor que afeta a formacédo do complexo ES, o mesmo altera apenas

o valor de Km, dando origem a um Ky, aparente (Km_ap), dado por:

I
K ap = Kn(1+ ?) (2.17)
l

Desta forma, o modelo cinético de inibi¢do enziméatica competitiva é dado pela

equacao 2.18:

(2.18)

2.2.2.2. Inibicdo N&o Competitiva

A inibigdo ndo competitiva ocorre quando o inibidor possui uma afinidade tanto com
a enzima (equacédo 2.20) quanto com o complexo ES (equacdo 2.22), pois o local em que

a ligagdo ocorre ndo € 0 mesmo em que ocorre a ligagdo enzima-substrato (Doran, 2013).
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Essa acdo forma um terceiro complexo enzima-substrato-inibidor (EIS) que é inativo,

impedindo assim que a reacdo prossiga, representado pelo modelo reacional que segue:

m Kk
E+S B ES S E4p (2.19)
Ky
E+1oEI (2.20)
Km
El + S S EIS (2.21)
K
ES+1 o EIS (2.22)
ExS EIxS
— - 2.23
Km =55 EIS (223)

E =1 ES*I_E*S*I

K= =Es "k, <55 (2:24)
Er =E +ES+EI+EIS (2.25)
v=k,*ES (2.26)
Dividindo-se a equacéo 2.26 pela equacdo 2.25, tem-se que:
v kxES ke EK;S
Er _E+ES+EI+EIS_E+EK;S+EI;;I+§<22;<II
Eizk2 IiK Sl (2.27)
T Km +S+—p "+ '
e N (229
1+ E) m

Esse tipo de inibicdo afeta a velocidade méxima, originando uma velocidade
maxima aparente (Vmax_ap) da reacdo sem alterar o valor de Km, de acordo com o seguinte

modelo cinético:
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vmax

(1+7)

Umax_ap =

(2.29)

S

U = Vmax _ap m

(2.30)

2.2.2.3. Inibicdo Acompetitiva

Quando o inibidor ndo se liga a enzima livre, mas afeta a reacdo ao se ligar ao
complexo ES (equacdo 2.32) ocorre a denominada inibicdo acompetitiva (Doran, 2013).
Nesta forma de inibicdo, o inibidor se liga ao complexo ES em um local diferente do
centro ativo, formando o complexo inativo EIS, reduzindo a velocidade da reagéo.

m k
E+S B ES S E4p (2.31)
K
ES +1 < EIS (2.32)
E=xS
_ 2.33

_ES*I_E*S*I

= 2.34
'Z7EIS " Ky *EIS (2.34)
Er =E+ES+EIS (2.35)
v =ky*ES (2.36)
Dividindo-se a equagéo 2.36 pela equacgéo 2.35, tem-se:
k E xS
v k., x ES 2 K S
E_T:E+2ES+EIS:E Ex*S mE*S*I:kZK Y (2.37)
+Km +Km*KI m + +_K1
v = vmax S
(1+4) ~m st s (2.38)
)
K;
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A inibicdo acompetitiva reduz tanto o valor da velocidade maxima (Vmax) quanto

0 da constante K, aparente, sendo os valores aparentes, Km_ap € Vmax_ap, EXpressos pelas

equacOes 2.39 e 2.40:
” _ Umax
max _ap — I (2.39)
l+g
Km
fmap =77 (2.40)
K
S
(2.41)

V=7 —_—
max _ap Km_ap + S

2.2.2.4. Inibicdo Parcialmente Competitiva

Os inibidores competitivos parciais agem similarmente aos inibidores
competitivos apresentados anteriormente, contudo o complexo EIS ndo impede
completamente a formacdo de produto (Doran, 2013). Este tipo de inibicdo possui 0

seguinte modelo reacional:

m k
E+S B ES S E4p (2.42)
Ky
E+1<EI (2.43)
S pse 2.44
El+S<>EIS—> EI +P (2.44)
S pIs e 2.45
ES+1<>EIS— EI+P (2.45)
E=xS
- 2.46
K S (2.46)
E %1
K = 2.47
1= (2.47)
El S
g 2.48
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X _ES*I_E*S*I
L™ EIS ~ K, +EIS

Er =E +ES + EI + EIS
v = k, * (ES + EIS)

Dividindo-se a equagéo 2.51 pela equagéo 2.50, tem-se:

ExS Ex*xSx*I
v kpx (ES+EIS) kZ(Km +Km*K5,)
Er E+ES+EI+EIS ExS ExI  ExSxl
S AR A ey
k,*S*E I I
i_ —Km (1+K_sl) _ k2*5(1+K_51)
Er ExS ExI ExSxI" Kn*xI  Sx*I
E + K, + K, +Km*K51 Km+S+—KI +_K51
I
v k2*5(1+K_51)
Ep 1 L
Km(1+Kl) +S(1+K51)
S
U = Unmax i
144
fim 1+ L)+
KSI

(2.49)

(2.50)

(2.51)

(2.52)

(2.53)

Assim como na Inibicdo Competitiva, essa inibicdo altera apenas o valor de K,

dando origem a um K, aparente (Km_ap), dado por:

2.2.2.5. Inibicdo Parcialmente Ndo Competitiva

(2.54)

(2.55)
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Da mesma forma que na anterior a inibi¢do parcialmente ndo competitiva funciona
da mesma forma que a inibicdo ndo competitiva, porém o complexo EIS ndo impede a

formagéo de produto (Doran, 2013).

m k
E+S <& ES S pap (2.56)
K
E+1oEI (2.57)
Km k21

El+S<SEIS=S EI+P (2.58)
KI kZI 2 59
ES+1oEIS— EI+P (2.59)

ExS EIl*S
— — 2.60
Kom ES EIS (2.60)

_E*I_ES*I_E*S*I
"™ EI ~— EIS ~ K, *EIS

(2.61)

Er =E+ES+EI+EIS (2.62)
Dividindo-se a equagéo 2.63 pela equacgéo 2.62, tem-se que:

k >|<E*S_l_k >|<E*I*S
v_kz*ES+k21*EIS_ 2 Km 21 Km*KI

Er E+ES+EI+EIS ExS ExI ExSxI
E+ g+t TX,.+K

; S (tky + kay Kil) s (ky + ke Kil)
- K,+*1 S+1

-_m___ =
K + S+ =+

Er

(K, +5) (1 +Ki1)

ko x

ky + —2—

r_(Z2 K S (2.64)
Er 14+L JKn+S

K;
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koy *x Erx [
vmax"'% S
1 K,+S
K;

(2.65)
1+

Esse tipo de inibicdo afeta a velocidade méaxima, originando uma velocidade

maxima aparente (Vmax_ap) da reagéo, de acordo com o seguinte modelo cinético:

koy * Er * 1
_ e Ki 2.66
Vmax ap = i (2.66)
1+ K,
S
UV = Vmax _ap Km+S (2.67)

2.2.2.6. Inibicdo Pelo Substrato

A inibicéo pelo substrato é uma variante da inibi¢cdo acompetitiva, onde elevadas
concentracdes de substrato inibem a acdo enzimatica (Doran, 2013). A iniciacdo ocorre
guando mais de uma molécula de substrato se liga a enzima (equacéo 2.69), gerando um

complexo enzima-substrato inativo (ESy).

m Kk
E+S B ES S E4p (2.68)
Ksr
ES+S&ES, (2.69)
E xS
- 2.70

_ES*S_E*S*S

Kg = .
S'™ ES, ~ K, *ES, 2.71)
Er =E+ES+ES, (2.72)
v=k,*ES (2.73)

Dividindo-se a equagéo 2.73 pela equagéo 2.72, tem-se:
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v__keBS M, = ey —— (2.74)
Er E+ES+ES, p ExS ExSxs— 7, . S* '
Km Km*KSI m KSI
S
V= Ymax = ¢7 2.75
Km+S+S— (2.79)

KSI

A inibicdo pelo substrato faz com que o exista uma concentragdo de substrato
especifica para velocidade reacional maxima, valores acima ou abaixo desta concentracéo

causam uma diminuigdo da velocidade da reagéo.
2.2.3. Desativacdo Enzimatica

A desativacdo enzimatica é o processo em que uma enzima perde a capacidade de
funcionar como um catalisador. Esse processo ocorre devido a agdo de fatores externos
que alteram a estabilidade da molécula como temperatura, pH, forcas mecanicas e
pressdo, entre outros (Doran, 2013). Como essa inativacdo altera a quantidade total de

enzimas ativas, ela se torna importante para a simulacao de reatores enzimaticos.

Para modelar a cinética de desativacdo enzimatica, considera-se que a velocidade
na qual as enzimas sdo desativadas obedece uma cinética de primeira ordem alterando a
quantidade total de enzimas no sistema. Essas consideracdes levam ao seguinte

equacionamento:
ET = EO e_kd*t (276)

onde Et é a quantidade de enzimas ativas, Eo é a quantidade de enzimas ativas no inicio
do processo, kq € a constante de desativacdo enzimatica e t é o tempo desde o inicio do

processo.

Como vmax € uma fungéo da quantidade total de enzimas, a desativagdo enzimatica

levara ao decaimento do seu valor, seguindo a equagéao 2.77.
— —kgxt
Umax = Vmaxo € ar (2-77)

onde Vmaxo(= k, E7) € a velocidade maxima no inicio do processo.
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2.3.  MODOS DE OPERACAO

No processo de catélise enzimatica as enzimas podem estar livres dissolvidas na

solugéo contendo o substrato ou imobilizadas no interior do reator (Aehle, 2007).

Considerando essas duas possibilidades foram escolhidos dois modos de operacéo
para compor o software desenvolvido. Operacdo em batelada em reator STR (stirred tank
reactor) para representar a operagcdo com enzima livre dissolvida na solucéo e operacao
continua em reator do tipo CSTR (continuous stirred-tank reactor ou reator continuo de

tanque agitado), representando a enzima imobilizada.

Para realizar a simulacdo de tais modos de operacdo séo utilizadas as chamadas
equacOes de projeto. Essas equagOes representam o balango de massa para cada tipo de
reator e sdo utilizadas para projetar tais equipamentos. As equacgdes de projeto para cada
modo de operacdo utilizado, assim como as consideracdes feitas para obter cada uma

delas, sdo apresentadas a seguir (Fogler, 2006).
2.3.1. Reator operado em Batelada (STR)

Reatores do tipo batelada (figura 2.3) operam da seguinte forma:

e Uma quantidade inicial de reagentes (So) sdo alimentados ao reator.

e A reacdo tem inicio em t=0 e ocorre por um determinado periodo até t=ty.

e Os produtos formados (Ps) e o restante dos reagentes (Sf) ndo convertidos sdo
descarregados em t=ts.

Figura 2.3 - Esquema representativo da operacdo em batelada.

S0 V St V
Po Ps

—

Fonte: Acervo pessoal.
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Na obtencdo da equacéo de projeto do reator batelada (equacao 2.78), considerou-
se 0 volume do reator constante, vélida para reacbes em fase liquida. Também foi
considerado que o reator é perfeitamente agitado, ou seja, as concentracGes de reagente e
produto € a mesma em qualquer ponto do reator.

X qx
Ty=So | — (2.78)

0

A é a conversao da reacdo X é dada pela equacdo 2.79:

SO_Sf

X =
So

(2.79)

onde SO é a concentracao inicial de substrato (em mol/L), Sf é a concentracgdo final de

substrato (em mol/L) e v € a velocidade de reacdo (em mol/(L.min)).
2.3.2. Reator Continuo (CSTR)

Os reatores continuos de tanque agitado tém operacdo continua. Neste modo de
operacdo existe uma corrente de entrada no reator (Fo em L/min) contendo os reagentes
(So em mol/L) e uma corrente de saida (F em L/min) contendo os produtos (P em mol/L)

e o restante dos reagentes nao consumidos (S em mol/L).
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Figura 2.4 - Esquema representativo da operagdo com CSTR.

So Po S P
e ]
FO F
V

Fonte: Acervo pessoal.

A equacdo de projeto do reator CSTR (equacdo 2.80) considera que o reator €
perfeitamente agitado, que os efeitos de transferéncia de massa sdo despreziveis, que a
densidade é constante e igual em todas as correntes e que a vazao volumétrica de entrada

é igual a de saida (Fo = F).

Fx*Sy*xX
V=—"-—
-V

(2.80)

onde F é a vazdo volumétrica de operacdo (em L/min), X é a conversdo (-)e v € a
velocidade de reacdo (em mol/(L.min)).

Um outro modo de operacdo pode ser derivado deste, a operacdo com CSTRs em
série. Neste sistema existe uma quantidade N de reatores CSTR ligados em série, isto &,
a corrente de saida de um reator é a corrente de entrada do reator seguinte. Este modo de

operacdo pode ser utilizado para aumentar a conversao total do sistema.
2.4.  GRAFICOS

Com o intuito de visualizar a opercdo dos reatores enzimaticos sdo utilizados

gréficos, quais sejam:
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e Concentracdo em funcdo do tempo (S vs t e P vs t): utilizado para observar a
variacdo das concentracdes de substrato e de produto durante o periodo
reacional.

e Conversdo em funcdo do tempo (X vs t): utilizado para visualizar o avanco da
reacao.

e Velocidade em fungdo da concentragcdo de substrato (v vs S): permite
visualizar como a velocidade reacional muda com a varia¢do na concentragao
de substrato.

e Inverso da velocidade em funcédo do inverso da concentragdo de substrato (1/v

vs 1/S): gréfico utilizado para a obtencao dos parametros do modelo.

Esse altimo gréfico também é conhecido como Lineweaver-Burk Plot (Doran,
2013). Ele realiza uma linearizacdo do modelo cinético de Michaelis-Menten através da
sua inversdo (equacdo 2.81)

1 K, 1 1
-= =+ (2.81)

vmax S vmax

Esse procedimento de linearizacdo resulta em uma linha reta que intercepta o eixo

Y N0 ponto 1/Vmax € 0 eixo X em -1/Kpn.
3. MATERIAIS E METODOS
3.1. INTEGRAL NUMERICA PELO METODO DO TRAPEZIO

O “meétodo do trapézio” é utilizado para calcular a integral numérica de uma
funcdo f(x), em um intervalo (a-b). Para que este método seja valido, a funcdo deve ser
real e continua em todo o intervalo analisado. Este encontra o valor da integral através do
calculo da area da funcdo no intervalo cosiderado (Balagurusamy, 1999). Segue o
algoritmo do “método do trapézio” utilizado na programacao:

1. Determinar o intervalo de integragdo a — b, coma<b

2. Determinar o numero de subdivisdes (n) a ser utilizado
3. Calcular o tamanho do passo de integragéo (h)

h = (3.1)

n

4. Sendo x; =a+i™* h, podemos calcular a integral através da formula:
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b n h
[ reodr= Y 21 + foo) (32
a i=1

Intrinsicamente o que este método faz é dividir a area de integracdo em n trapézios
e calcular a soma da area de todos eles (Figura 3.1). Para reduzir o erro deste método,
basta aumentar o nimero de subdivisdes utilizadas. Quanto maior o valor de n, mais

proximo o valor calculado do real.

Figura 3.1 - Demonstrativo visual do método do trapézio.

==@==|ntegral numérica e e e f(x)

Fonte: Acervo pessoal.

Este método é utilizado para calcular a integral presente na equacao de projeto do

modo de operacdo em batelada.
3.2.  METODO DA BISSECCAO

O método da bisseccdo € um método numérico iterativo para encontrar raizes de
funcdes ndo lineares. Ele é utilizado para fungdes f(x) que sdo reais e continuas no
intervalo (a-b) que estdo sendo analisadas, tal que a < x < b. O principio base do método
é que se f(a) * f(b) < 0, entdo existe pelo menos uma raiz dentro do intervalo
(Balagurusamy, 1999). O algoritmo para encontrar a raiz € apresentado a seguir:

1. Determinar o intervalo de analise X1 — X2, sendo X1 < X2
2. Calcular xm
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X1 tx
2

%, (3.3)

3. Calcular f(x1), f(x2) e f(xo)
4. Se:
I.  f(Xo) =0, entdo xo € uma raiz e o método é finalizado
1. f(xy) * f(xo) < 0, entdo a raiz esta entre X1 € Xo, X2 toma 0 valor de Xo e
subsequentemente retornar ao passo 2
. f(x2) * f(xo) < 0, entdo a raiz esta entre Xo e X2, X1 toma o valor de Xo e
subsequentemente retornar ao passo 2

Este algoritmo foi implementado no software para possibilitar encontrar o valor

da conversdo no modo de operacdo CSTR.
3.3.  WPFE VISUAL STUDIO

Windows Presentation Foudation (WPF) é um framework desenvolvida para a
criacdo de interfaces gréficas que fazem proveito do hardware de maneira optimizada
(Microsoft Docs, 2021).

Programas desenvolvidos com base no WPF possuem uma separacdo entre o
codigo que cria a interface gréafica (Ul) e o que cria a l6gica de funcionamento do software
(code-behind). A Ul é criada através de janelas escritas em XAML, onde todos 0s
elementos visuais sdo gerados e eles se conectam com o code-behind através das fungdes
definidas. O code-behind € escrito em linguagem C# e é responsavel por criar toda a
l6gica que suporta o funcionamento da Ul. E através deste sistema que os calculos

necessarios para a simulagdo dos reatores enzimaticos sao executados.

O EnzyView foi desenvolvido com o uso do Visual Studio Community 2019 (VS).
Este é um Integrated Development Environment (IDE), em suma é um software que
facilita o desenvolvimento de programas, permitindo a depuracdo do programa em
desenvolvimento e que o mesmo seja compilado para distribui¢do. O Visual Studio (VS)
possui uma licenca de uso gratuito para pessoas fisicas, pesquisas académicas e projetos
de cddigo aberto (Visual Studio 2019).

4. O SOFTWARE

A principal fungdo do EnzyView é a simulagdo do comportamento de reatores

enzimaticos. Para que isso seja possivel, o usuario deve inserir as informaces relevantes
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ao processo, permitindo que o software faca a geracdo de graficos que facilitam a

compreensédo da operacao.

Quando o usuario inicia o programa, 0 mesmo abre uma tela principal (Figura
4.1). Nessa existem 5 areas relacionadas aos inputs necessarios para a realizar simulacao,

em uma ordem intuitiva e coerente.

Figura 4.1 - EnzyView: tela inicial.

% EnzyView - u] X

/L
L

Fonte: Print de tela do EnzyView.

As areas estdo dispostas da seguinte forma:

e Area 1 — Modo de operagdo: nesse campo escolhe-se 0 modo de operagio
(Batelada, CSTR ou CSRTs em série).

e Area 2 — Estequiometria: nesse campo deve ser informada a estequiometria da
reacdo catalisada, sendo possivel escolher uma reacdo composta por até dois
substratos e dois produtos.

e Area 3 — ConcentracBes de entrada: s30 os inputs de concentracdes de entrada no
reator.

e Area 4 — Cinética: nesse campo escolhe-se os valores dos parametros cinéticos
Vmax € Km do modelo de Michaelis-Menten, o tipo de cinética de inibicéo e se
existe ou ndo desativacdo enzimatica (esse Ultimo pode apenas ser escolhido caso
0 modo de operacao seja em batelada).

e Area 5 — Grafico: nesse campo 0 usuario pode fazer a opgdo de utilizar o slider
(funcionalidade explicada posteriormente) e, por fim, iniciar a simulagéo ao clicar
em “Calcular”).

4.1. INFORMACOES DE ENTRADA PARA A SIMULACAO

33



4.1.1. Modo de operagdo

A primeira escolha requisitada ao usuario é a escolha do modo de operacdo (Figura
4.2). Dependendo da escolha, entradas diferentes sdo requisitadas e os gréaficos

relacionados sdo plotados, porém sem dados por enquanto.

Figura 4.2 - EnzyView: aba para escolha do modo de operacéo aberta

Modo de operagao |G

Batelada
CSTR

CSTRs em série

Fonte: Print de tela do EnzyView.

4.1.1.1. Batelada

Quando o modo de operacdo selecionado é a batelada, tem-se 4 gréaficos
relacionados a ele que aparecem na tela (Figura 4.3), assim como um novo campo para
determinar a conversdo méaxima desejada na simulagéo (abaixo do “Modo de operagdo™).
Os graficos ilustram as curvas de “concentracdes em funcdo do tempo”, “conversdo em
funcdo do tempo”, “velocidade em funcdo da concentracdo de substrato” e o “inverso da

velocidade em funcéo do inverso da concentracdo de substrato”.
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Figura 4.3 - EnzyView: tela com modo de operacdo em batelada selecionado.

Concentragoes vs Tempo

—pBl — 1 P2

Velocidade vs Substrato 1 / Velocidade vs 1 / Substrato

0 100 0 04
. " I 5 mal/
0| Palo mol/l
00 100
I o1
in ax  Passo " o
0 100 50 10g
)

118)

Fonte: Print de tela do EnzyView.

4.1.1.2. CSTR ou CSTRs em série

No modo de operacdo com um unico CSTR (Figura 4.4), o usuario precisa informar
o volume atil do reator a vazao. Caso seja com CSTRs em série é considerado que todos
0s reatores possuem 0 mesmo volume e necessita-se também informar o nimero de
reatores (Figura 4.5). Em ambos os casos existem apenas 3 graficos que tém o objetivo
de ilustrar as condi¢des dos estados estacionarios de cada reator. Os graficos ilustram as
curvas de “concentracdo em funcdo do reator”, “conversdo em cada reator” e de

“velocidade da reacdo em cada reator”.
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Figura 4.4 - EnzyView: tela com modo de operacdo com CSTR selecionado.
o inzyvien =

Modo de 2 Concentragdes vs Reator Conversao vs Reator

[S1lo [S2lo [S111 [S2)4
—
[P1lo [P2lo [P1l1 [Pz}

le entrada

[Pile _ mal/L —[51] 52] (3]

Velocidade vs Reator

Calcular

Fonte: Print de tela do EnzyView.

Figura 4.5 - EnzyView: tela com modo de opera¢do com CSTRs em série selecionado.

% EnzyView [m] X

[P1lo [P2lo P11 [Poly [P112 [Pzl

[S1lo [S2l0 ‘@5111 [S2) [S1l2 [Szz : Concentragdes vs Reator Conversdo vs Reator
,

[S1ln-1 [S2In-1 [S1ln  [S2ln
— —

Pln-1 [P2ln-1 P1ln  [P2ln

des de entrada

I o o EEE ol 511 52 ]
mol/L  (Pzlo BN moln.

Velocidade vs Reator

Calcular

Fonte: Print de tela do EnzyView.

4.1.2. Estequiometria

Em seguida o usuério deve informar a estequiometria da reacao a ser simulada. O

programa aceita uma estequiometria do tipo:
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aS; + bS, = cP; +dP, (4.1)

onde S1 e S, sd0 0s substratos e P1 e P2 0s produtos da reagdo. E importante ter em mente
que o EnzyView considera S1 como o substrato limitante que dita a cinética da reacao e

que a concentracdo de Sz ndo tem influéncia sobre a mesma.
4.1.3. Concentracdes de entrada

Nesse campo devem ser informadas as concentrac6es de entrada no reator. Caso
seja uma operacdo em batelada sdo as concentracbes em t = 0 e, caso seja CSTR ou
CSTRs em série, sdo as concentracdes da corrente de entrada no primeiro reator.

4.1.4. Cinética e inibicao

Por padrdo o programa utiliza a cinética de Michaelis-Menten para simular o
reator e d& a possibilidade ao usuario de escolher uma cinética com inibicéo (Figura 4.6)

ou de desativacdo enzimatica.

Figura 4.6 - EnzyView: aba para escolha da cinética de inibi¢&o aberta

Cinética

dS _ -Vmax*S
dt Km+ S

Vimax Mol/(L*min)  Km I Mol

Cinética de inibicdo

Nenhum

Desativacac

Competitiva

Nao competitiva

)/ Acompetitiva

Slider Parcialmente competitiva
Parcialmente ndo competitiva

Substrato

Fonte: Print de tela do EnzyView.

Quando nenhuma cinética de inibicéo € escolhida o usuario deve fazer o input do
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valor de vmax € de Km, que sdo 0s pardmetros cinéticos necessarios para a simulagéo do
sistema padrdo (Michaelis-Menten). No entanto, ao ser escolhida uma cinética de
inibicdo, uma nova area surge e os parametros relacionados ao tipo de inibicdo devem ser

inseridos para que a simulacdo ocorra.

A seqguir estao representadas as telas com cada tipo de inibigcdo disponivel. Para
todos os tipos de cinética de inibicdo, além dos valores de Vmax € de Km, devem ser
informados os valores de | e K, para que os valores de Km_ap € Vmax_ap S&0 automaticamente

calculados.
4.1.4.1. Inibicdo Competitiva

Parametros: | e K, (Figura 4.7).

Figura 4.7 - EnzyView: tela com cinética de inibigdo competitiva selecionada.
%o EnzyView - (] X

Concentragoes vs Tempo

100

1 / Velocidade vs 1 / Substrato

Calcular

Fonte: Print de tela do EnzyView.

4.1.4.2. Inibicdo Ndo Competitiva

Pardmetros: | e K, (Figura 4.8).

Figura 4.8 - EnzyView: tela com cinética de inibicdo ndo competitiva selecionada.
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tof EnzyView

Concentragoes vs Tempo Conversao vs Tempo

10€

o [ Mol

Varidvel Min  Max Passo
stider [ aaA H .

Calcular

Fonte: Print de tela do EnzyView.

4.1.4.3. Inibicdo Acompetitiva

Parametros: | e K, (Figura 4.9).

Figura 4.9 - EnzyView: tela com cinética de inibigdo acompetitiva selecionada.

%7 EnzyView - ] %

Concentragdes vs Tempo Conversao vs Tempo

ko | E

Concentrags ntrada

I o (). N —[511 =52 P1] P2]

Velocidade vs Substrato 1 / Velocidade vs 1 / Substrato

-l =
Max  Passo
0 10 [} 50 10(
S ol/L) 5]

T - - -
'—

Fonte: Print de tela do EnzyView.

4.1.4.4. Inibicdo Parcialmente Competitiva

Parametros: K| e K;s (Figura 4.10).
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Figura 4.10 - EnzyView: tela com cinética de inibigdo parcialmente competitiva selecionada.
% EnzyView - | %

Concentracdes vs Tempo Conversao vs Tempo

ia

aS,

o dp,
- [ -

o EN +

Cinética

Velocidade vs Substrato 1 / Velocidade vs 1 / Substrato

Calcular

Fonte: Print de tela do EnzyView.

4.1.4.5. Inibicdo Parcialmente Nao Competitiva

Parametros: I, Eo e K, (Figura 4.11).

Figura 4.11 - EnzyView: tela com cinética de inibi¢do parcialmente ndo competitiva selecionada.

% EnzyView - ] x

Concentragdes vs Tempo

P1] P2]

Velocidade vs Substrato 1 / Velocidade vs 1 / Substrato

Varivel . i
0 50 10

100

0 100 i

ubs! ol/L)

Fonte: Print de tela do EnzyView.

4.1.4.6. Inibicdo Pelo Substrato
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Parametro: Ks (Figura 4.12).

Figura 4.12- EnzyView: tela com cinética de inibicdo pelo substrato selecionada

Concentragoes vs Tempo

-] — 1] [P2]

Velocidade vs Substrato

Calcular

Fonte: Print de tela do EnzyView.

4.1.4.7. Desativacdo Enzimatica

Se 0 modo de operacdo selecionado for batelada é possivel realizar simulacdes
com desativacdo enzimatica. Quando ativa (Figura 4.13), uma nova area aparece para que
os parametros de desativacio sejam inseridos (Figura 4.14). E importante notar que, caso
além da desativacdo o usuério tenha selecionado um modelo de inibi¢éo que altera o valor

de Vmax_ap, €SS€ Serd o valor considerado para Vmax nas simula¢es com desativacéo.

Figura 4.13- EnzyView: cinética com desativacdo enzimética ativa

Cinética

dS _ -Vmax*S

dt Km+ 5

Vimax Mol/(L*min)  Km [N Mol/L
Cinética de inibicdo

Desativacdo enzimaética

Fonte: Print de tela do EnzyView.
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Figura 4.14 - EnzyView: tela com cinética de desativacdo enzimatica selecionada.

e EnzyView - [m} X

Concentragoes vs Tempo Converséo vs Tempo

1 / Velocidade vs 1 / Substrato
100

Varigvel Min  Max

Fonte: Print de tela do EnzyView.

4.1.5. Gréficos

Nesta Ultima &rea existe a opcdo da utilizacdo de um slider. Esta é uma funcéo
para facilitar a observacdo da influéncia de uma variavel (Figura 4.15) no comportamento
do reator enzimatico. O usuario deve escolher uma variavel, sendo essa um dos
parametros previamente apresentados, definir seus valores minimo e maximo e o passo,
que € o espacamento entre um ponto e outro de calculo. Partindo dessas entradas, 0
programa ira calcular a simulacdo para cada valor desta varidvel e, através do slider, o

usudrio pode rapidamente alterar ela, observando em tempo real a mudanca nos graficos.
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Figura 4.15 - EnzyView: tela com janela de selecdo de variavel para o slider aberta

Nenhum
[S1]0
(5210
[P1]0
[P2]0

ico

Min  Max Passo
Slider e e
0

Calcular

Fonte: Print de tela do EnzyView.

Por fim, apds definir todos os pardmetros necessarios, o usuario deve clicar no

botdo “Calcular” para iniciar a Simulagao.
4.2. PROCESSO DE CALCULO

Assim que o botdo “Calcular” é pressionado o processo de calculo da simulacao
se inicia. Os valores de entrada definidos pelo usuério séo coletados e verificados. Caso
sejam valores invalidos, o usuério recebe uma mensagem de erro (warning) com

informac0es relevantes ao erro (Figura 4.16).
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Figura 4.16 - EnzyView: tela com aviso de entrada com valor invalido.

Concentracdes vs Tempo Conversao vs Tempo

1/ Velocidade vs 1 / Substrato

100

Fonte: Print de tela do EnzyView.

Partindo do modo de operacéao escolhido, o programa possui duas rotas possiveis
para a simulacdo, uma para operacdo em batelada (STR) e outra para operac¢des continuas
(CSTR ou CSTRs em série).

4.2.1. Simulagéo do Reator Operado em Batelada

Para a simulacédo da operacdo em batelada, o programa usa da equacéo de projeto

e da cinética enzimatica escolhida pelo usuario para gerar os graficos relacionados.

A integral da equacdo de projeto (equacédo 2.58) é calculada usando o método do
trapézio com passo de 107 para garantir uma boa aproximagdo. Durante esse processo de
integracdo numérica, um total de 10* pontos de informacio sdo salvos. Cada um desses
pontos guarda o valor de tempo, concentracdo de cada substrato e de cada produto,

conversao e a velocidade da reagéo.

Quando a integral termina de ser calculada, esses pontos sdo utilizados para a
criagdo dos 4 gréaficos relacionados ao modo de operacdo em batelada (Figura 4.17), neste

exemplo foi utilizado Kmn = 0,03 da Aspartase (Doran, 2013), € Vmax = 0.
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Figura 4.17 - EnzyView: tela com resultado de uma simulacdo com modo de operagdo em batelada
selecionado.

Concentragdes vs Tempo Conversao vs Tempo

1

— 51— P1] P21

Velocidade vs Substrato 1/ Velocidade vs 1 / Substrato

Sider
.

Variave

Fonte: Print de tela do EnzyView.

Caso uma variavel tenha sido escolhida para o slider, o processo de céalculo é

repetido para cada valor da variavel (X), considerando:

max — min

n= paT (4-2)
X; = min+ i * passo (4.3)
0<i<n (4.49)

onde max, min e passo sdo as entradas que o0 usuario deve inserir para o slider. Para cada
um dos valores, 0s pontos de informacdo sdo salvos, permitindo que o usuario mude o
valor do slider sem depender do computador recalcular a simulagdo a cada mudanca. Por
exemplo, caso Kn seja selecionado como variaveis do slider um valor minimo de 5,
méaximo de 35 e passo de 10, é possivel observar os efeitos desta variavel (Figuras 4.18,
4.19,4.20 e 4.21).
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Figura 4.18 - EnzyView: tela com Ky, selecionado como variavel de slider, Kn =5
% EnzyView

Modo de operacio

Concentragoes vs Tempo

uiometria

Pi mol/L
[Palo mol/L

Velocidade vs Substrato 1 / Velocidade vs 1 / Substrato

Varidvel Min Max
-

o km
=

Calcular

Fonte: Print de tela do EnzyView.

%o EnzyView

Figura 4.19 - EnzyView: tela com Ky, selecionado como variavel de slider, Ky, = 15

Concentracoes vs Tempo Conversao vs Tempo
Conversao méximi

ilo [N ol
72Jo N moin

Velocidade vs Substrato

Calcular

Fonte: Print de tela do EnzyView.

46



Figura 4.20 - EnzyView: tela com Ky, selecionado como variavel de slider, Ky, = 25

Concentracgdes vs Tempo Conversao vs Tempo

—B1 —is2 P1] P2

Velocidade vs Substrato

) Km Mol/L

Calcular

Fonte: Print de tela do EnzyView.

Figura 4.21 - EnzyView: tela com Km selecionado como variavel de slider, Km = 35

%o’ EnzyView - o X

Concentragoes vs Tempo

D

Concentragies de entrada

[5ila mol/L — 51 52) P1)
1521 CHEEN mol  (P:lo mol/L
Velocidade vs Substrato 1 / Velocidade vs 1 / Substrato

m Mal/L

Varidvel Min  Max Passo
Shider o |
EN ; ¥

Calcular

Fonte: Print de tela do EnzyView.

4.2.2. Simulacéo do Reator na Forma Continua no Estado Estacionério (CSTR ou
CSTRs em série)

Para simular este modo de operacdo uma pequena modificacdo na equacdo de

projeto é realizada, obtendo a equacdo 4.5 que segue:
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_FSX
N —v

-V (4.5)

Com essa mudanga é possivel utilizar o método da bissecgao para calcular o valor
da conversdo em cada reator. Nesse caso, apenas um ponto de informacéo é salvo por

reator, uma vez que cada um deles esta em estado estacionario.

Os graficos gerados possuem um formato de “escada” (Figura 4.22), devido ao
fato que nos pontos do eixo X de valores inteiros. que correspondem ao valor do numero
do reator (1, 2, 3...) é criada uma linha vertical que representa a mudanca de propriedades
da corrente de entrada e saida. Nos pontos entre valores inteiros é criada uma linha
horizontal representando que a corrente que sai de um reator € a corrente que alimenta o

proximo.

Figura 4.22 - EnzyView: tela com resultado de uma simulagdo com modo de operagdo continua no
estado estacionario com CSTRs em série.

Baf EnzyView - [u] ®

C5TRs em ser - JIEEY] n [S2l0 511 [5211 [51 2 [Szl2 Concentragoes vs Reator
P1lo Pao. Pih P2l Pk (Pok |
5 nin

[S1ln- 1 [S2n-1 [51]n [S2in

[F1]N| [P2In-1 IF'IIN P2ln

—1]  —s2 P1] 2]

Velocidade vs Reator

Fonte: Print de tela do EnzyView.

4.2.3. Funcdes do gréafico

Os graficos criados possuem algumas funcionalidades, quais sejam:

» Mover a posicdo da visualizagéo: Clicar com o botdo direito e mover o mouse.

= Zoom: Girar o botdo de rolagem do mouse.

= Zoom por retangulo: Clicar com a roda do mouse e arrastar para determinar
o0 retangulo de zoom.

= Resetar a visualizagéo: Clicar botdo “Home” do teclado
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= Copiar o grafico: Clicar botdo “Ctrl + C”. Nesse caso, € possivel colar o
grafico como imagem em outros programas como o Word.
= Tracker: clicar com botdo esquerdo do mouse.

O Tracker é uma forma de visualizar o valor de um ponto do grafico, ao clicar
com o botdo esquerdo do mouse sobre uma das curvas existentes, uma caixa aparece com

as informacdes sobre o ponto (Figura 4.23).

Figura 4.23 - EnzyView: tela com exemplo de funcionamento do tracker, visualizando o valor do ponto
selecionado.

%o EnzyView u] X

% \ 4107750089093
nol/L): 4,00399999999495

Velocidade vs Substrato 1/ Velocidade vs 1 / Substrato

Varigve Min Max

Fonte: Print de tela do EnzyView.

5. CONSIDERACOES FINAIS

O programa desenvolvido tem o intuito de facilitar o estudo, ensino e
compreensdo de rea¢fes enzimaticas através de visualizacdes dos seus comportamentos
em diferentes modos de operacdo. Sao possiveis simulagdes usando diferentes modos de
operacdo do reator (batelada, CSTR e CSTRs em série) em conjunto dos modelos
cinéticos ja consolidados para este tipo de reacdo (sem inibicdo, com inibicOes
competitiva, ndo competitiva, acompetitiva, parcialmente competitiva, parcialmente ndo

competitiva, pelo substrato e com desativagdo enzimatica).

A interface do programa foi construida com o intuido de ndo ser necessario
conhecimento especifico sobre o seu funcionamento para que as simulacdes sejam

realizadas, tornando este um software user friendly.

No seu estado atual o EnzyView ja é capaz de simular diversas reacGes
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enzimaticas, no entanto ainda existe espago para melhorias futuras, como a inclusao de
novos modelos cinéticos, a implementacdo de outros modos de operacdo do reator
(batelada alimentada e batelada repetida), o uso de sistemas com enzimas imobilizadas
(STR e reator deleito fixo), habilitar a fun¢éo do usuario de inserir pontos experimentais
e visualizar os ajustes de modelos, bem como a implementacdo de algoritmo para a

estimativa de pardmetros cinéticos.
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ANEXO A - Link para download

https://github.com/Zortru/EnzyView
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