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Resumo. O petréleo ainda é a principal fonte de energia mundial, mas seu uso causa
grandes impactos ambientais e ele ndo ¢ renovavel. Uma alternativa promissora sio
os biocombustiveis, produzidos a partir de materiais vegetais e menos poluentes que
os combustiveis fosseis. Contudo, seu alto custo de produgdo ainda é um desafio. Para
superar essa limitagdo, cientistas tém utilizado computadores para desenvolver e
aperfeicoar produtos biotecnoldgicos que aumentem a eficiéncia e reduzam os custos
da producgdo de biocombustiveis. Neste artigo, apresentamos cono a computagdo
pode contribuir para esse avanco.
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1. Introducio

Os combustiveis fosseis, como o petroleo, sdo amplamente usados para gerar energia,
movimentar veiculos e produzir plasticos. No entanto, sua formagao leva milhdes de anos e
depende da decomposi¢do de organismos em ambientes de alta pressdo. Além disso, quando
queimados, liberam grandes quantidades de didoxido de carbono, contribuindo
significativamente para o aquecimento global [1].

Os biocombustiveis representam uma alternativa mais sustentavel, pois sdo produzidos
a partir de matéria orgénica, ou seja, plantas como milho, soja e cana-de-agucar. Por serem
renovaveis e menos poluentes, podem ser gerados continuamente [2]. Apesar disso, seu custo
de producéo ainda € elevado devido a complexidade dos processos biotecnologicos envolvidos,
o que faz com que muitos ainda considerem o petroleo economicamente mais vidvel,
desconsiderando seus impactos ambientais.

Nos tltimos anos, pesquisas vém buscando otimizar a producido de biocombustiveis,
especialmente a partir da cana-de-acucar. O aclcar extraido do caldo da planta é fermentado
para gerar bioetanol, mas grande parte da biomassa residual permanece sem aproveitamento.
Estudos brasileiros indicam que, se esse material fosse totalmente utilizado, a produgao poderia
dobrar [3]. Assim, o combustivel obtido do residuo ¢ chamado de biocombustivel de 2* geragao.

Um dos passos mais importantes desse processo ¢ a sacarificagdo, em que enzimas
quebram a biomassa para liberar agtiicares fermentaveis. Essas enzimas, formadas por cadeias
de aminoécidos, aceleram as reacdes quimicas que degradam a matéria vegetal. Como
diferentes enzimas apresentam eficiéncias distintas [5], melhorar seu desempenho ¢ essencial
para reduzir custos e aumentar a produtividade.

Nesse contexto, os computadores tém papel crucial. Por meio de simulagdes e
modelagem molecular, eles permitem identificar as caracteristicas estruturais de enzimas mais
eficientes, ajudando cientistas a projetar versdes aprimoradas por engenharia genética. Assim,
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a bioinformatica ¢ o uso de algoritmos se tornam aliados fundamentais na busca por uma
producdo de biocombustiveis mais sustentavel e acessivel.

2. A como os computadores estio fazendo a diferenca?

Os cientistas utilizam a engenharia genética para modificar enzimas e torna-las mais eficientes
em acelerar rea¢des quimicas. No entanto, testar manualmente todas as possiveis mutagdes ¢
inviavel, pois uma Unica enzima pode gerar bilhdes de combinagdes. Para contornar isso, 0s
computadores sdo empregados na simulacdo de mutacdes e na previsdo das mais promissoras
para experimentos de laboratorio. Programas especializados conseguem modelar as estruturas
moleculares das enzimas a partir de suas sequéncias de DNA ¢ até usar placas graficas -
normalmente voltadas a jogos - para visualizar o funcionamento das enzimas mutantes em
tempo real [4].

3. Algoritmo: uma palavra complexa para uma coisa simples

Os computadores sdo ferramentas poderosas, mas precisam de instrugdes precisas para executar
tarefas - essas instrugdes sdo chamadas de algoritmos. No estudo de enzimas, os algoritmos
permitem analisar sua estrutura atdmica e gerar um padrdo de assinatura estrutural, semelhante
a uma impressao digital, que descreve como os atomos estdo organizados e interagem entre si.
Como a forma e a disposi¢do desses atomos determinam a fungio e a eficiéncia da enzima, os
cientistas usam representacdes matematicas dessas assinaturas para comparar diferentes
moléculas [6].

Com base nessas assinaturas, € possivel calcular a semelhanga entre enzimas e propor
mutagdes que tornem as menos eficientes mais parecidas com as de melhor desempenho.
Quanto mais proximas as assinaturas estruturais, mais semelhantes tendem a ser suas funcdes.
Essa ideia ¢ ilustrada na Figura 1, que mostra como enzimas eficientes ¢ mutantes podem ser
comparadas por meio da distancia entre seus padrdes de assinatura - por exemplo, indicando
que a enzima rosa se assemelha mais a enzima azul (eficiente) do que a verde (menos eficiente).
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Figura 1. Utilizando inteligéncia artificial para comparar estruturas de proteinas. Fonte: [7].
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4. Como os computadores comparam enzimas mutantes?

Imagine que cada enzima seja um ponto em um grande mapa do céu. Enzimas parecidas
aparecem proximas umas das outras, como estrelas formando constelagdes. O computador
aprende a reconhecer esses “desenhos” ao comparar as distancias entre os pontos - quanto mais
proximas estiverem, mais parecidas sao suas fungdes.

Agora imagine que podemos mover uma estrela de uma constelagdo para outra. Isso ¢
como simular muta¢des em uma enzima: o computador muda pequenas partes de sua estrutura
¢ verifica se ela fica mais parecida com as enzimas que funcionam melhor. Quando uma
mutag¢do faz a enzima se aproximar do grupo das mais eficientes, ela ¢ escolhida para ser testada
em laboratorio - acelerando um processo que, na natureza, levaria milhdes de anos.

5. Conclusiao

Nos tltimos anos, diversos estudos buscaram aprimorar enzimas usadas na produgdo de
biocombustiveis, mas os testes laboratoriais sdo caros e demorados. As simulagdes
computacionais permitem realizar milhdes de testes em segundos, oferecendo resultados
preliminares que orientam experimentos mais promissores. Criar algoritmos para aplicacoes
biolégicas ndo ¢ dificil quando se compreende o problema ¢ domina-se uma linguagem de
programac¢do, como Python. Os computadores impulsionaram as ciéncias da vida,
possibilitando avan¢os em biocombustiveis, alimentos e medicamentos. Para continuar essa
revolucdo, precisamos de profissionais com formagdo em computag@o e biologia — talvez vocé
seja um deles!
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