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Resumo: A sintese enzimatica de antibidticos B-lactamicos, como a amoxicilina, surge como uma
alternativa sustentavel as rotas quimicas convencionais, devido a maior seletividade e menor
geracdo de residuos. Este trabalho teve como objetivo investigar a influéncia da temperatura na
cinética enzimatica da sintese de amoxicilina, por meio da modelagem matematica, estimativa de
parametros e simulacdo computacional do processo. Foram utilizados dados experimentais da
literatura para duas condic¢des de temperatura (4 °C e 25 °C), considerando a penicilina G acilase
(PGA) imobilizada como biocatalisador da reacdo. O modelo semiempirico baseou-se na cinética
de Michaelis-Menten modificada, incluindo os efeitos inibitdrios de produtos e substratos, além da
equacdo de Arrhenius para descrever a dependéncia térmica das constantes cataliticas. Os
parametros foram estimados pelo método de Monte Carlo via Cadeia de Markov (MCMC),
implementado com o algoritmo de Metropolis-Hastings, e a qualidade do ajuste foi avaliada pela
raiz do erro quadratico médio relativo (rRMSE). Os resultados obtidos demonstraram que as
constantes cataliticas apresentaram comportamento distinto entre as temperaturas, sendo ka
superior a ki em ambos os casos, refletindo maior velocidade intrinseca da hidrolise. As energias
de ativagdo estimadas evidenciaram comportamentos termodinadmicos diferenciados, com Ea:
negativa e Ea: positiva, interpretadas como consequéncia de mecanismos reacionais distintos. A
validacdo do modelo indicou excelente ajuste a 4 °C (erro médio de 13,59%) e bom ajuste a 25 °C
(16,84%), confirmando a robustez da abordagem bayesiana para analise de sistemas enzimaticos
complexos. Conclui-se que a estimativa proposta € adequada para descrever a sintese enzimatica
de amoxicilina em diferentes temperaturas de reacdo e pode ser aplicada a outros sistemas de

interesse farmacéutico.
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