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Introducdo: Engenharia enzimatica ¢ fundamental para fornecer abordagens racionais e dirigidas por
evolugdo para modificar propriedades cataliticas, seletividade e estabilidade de enzimas, viabilizando
rotas industriais mais sustentaveis em comparagdo a processos quimicos convencionais energeticamente
intensivos. Para isto, utiliza-se a modelagem para delineamento de bioprocesso, pois expressa
quantitativamente a eficdcia catalitica por meio de pardmetros cinéticos, que sdo utilizados para
selecionar variantes enzimaticas, dimensionar reatores e prever produtividade. Objetivos: Desenvolver
um algoritmo de simulagdo e modelagem enzimatica utilizando o mecanismo de cinética enzimatica de
Michaelis-Menten e Ping-Pong Bi-Bi na linguagem Python, a nivel Front-End e Back-End.
Metodologia: As simulacdes e ajustes de parametros cinéticos foram desenvolvidos integralmente na
linguagem Python, versdo 3.10 utilizando o software Anaconda. As bibliotecas utilizadas para suporte
numérico e visualizacao de dados incluiram o NumPy para operagdes matriciais e vetoriais, SciPy para
resolucdo de equacdes diferenciais e otimizacdo evolutiva, Pandas para leitura e manipulacdo de
arquivos tabulares (notadamente planilhas Excel), Matplotlib para geracdo de graficos cientificos e
scikit-learn para calculo de métricas estatisticas de ajuste. A interface grafica foi construida sobre a
plataforma PyQt5, que permitiu a integragdo de formulérios dindmicos com elementos de entrada,
visualizagdo de graficos e exibi¢cdo de parametros simulados e ajustados. Resultados: O sofiware
desenvolvido apresenta uma interface grafica para simulagdes ¢ modelagem de reagdes enzimaticas com
mecanismos do tipo Michaelis-Menten e Ping-Pong Bi-Bi. A ferramenta permite ao usuario simular as
concentracdes de substratos e produtos ao longo do tempo, fornecendo visualizagdes graficas como:
velocidade de reacdo em funcdo do substrato, linearizagdo da velocidade utilizando Lineweaver-Burk e
conversao de produto ao longo do tempo. Além disso, permite a escolha entre simulagdo a partir de
parametros previamente definidos ou modelagem baseada em dados experimentais, por meio de
algoritmos baseados em equagdes diferenciais ordinarias e modelos de otimizagdo global. Dessa forma
foram obtidos valores coerentes de parametros como Vmax € Kim (modelo Michaelis-Menten) € Km-a, Km-
B € Kcat aparente (modelo Ping-Pong Bi-Bi), permitindo previsdes confiaveis sobre o comportamento do
sistema a partir do calculo de coeficiente de determinagdo (R?) e erro quadratico médio (RMSE).
Conclusao: O software atendeu aos requisitos para a construgao dos algoritmos Back-End de simulagéo
e modelagem, juntamente com estrutura Front-End. Além disso, as visualizagdes graficas e a
documentagdo de cada um dos modelos, mostraram-se ferramentas facilitadoras para o ensino e
compreensdo do comportamento de bioprocessos enzimaticos. Sendo assim, os algoritmos
desenvolvidos, atingiram seu objetivo ao integrarem uma ferramenta de facil uso, disponibilizada no
repositorio do GitHub, que pode ser utilizada para compreensao das melhores condigdes de operagdo e
otimizagdo dos processos enzimaticos.
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