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| nvestigador es del BSC consiguen crear enzimas con multiples
centr os activos

El hallazgo permite multiplicar los efectos de estas moléculas orgénicas, que ganan cada vez mas peso en la
industria como solucion verde con la que llevar a cabo procesos industriales.
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El uso de enzimas para provocar reacciones quimicas en procesos industriales es uno de los principales retos
de la biotecnologia, ya que permiten un desarrollo industrial méas sostenible.

Las enzimas se utilizan cada vez mas en diferentes éreas de laindustria, como la agroalimentaria, latextil o
ladelacelulosa, entre otras. No obstante, Ilegar a una solucion verde depende, en gran medida, de la
capacidad de los biotecnol 6gos de crear enzimas para necesidades concretas, en |as exigentes condiciones
gue requiere el sector industrial.

Investigadores del Barcel ona Supercomputing Center — Centro Nacional de Supercomputacion (BSC), en
colaboracién con € Instituto de Catdlisis y Petroleoquimica -CSIC han creado un nuevo modelo de enzimas,
las PluriZymes, que multiplican las capacidades que las enzimas tenian hasta ahora, gracias a una exitosa
investigacion que hoy publicalarevista Nature Catalysis.
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La diferencia de esas nuevas enzimas es que en lugar de un centro activo tienen multiples. Los centros
activos son la parte de la proteina que contiene |os elementos encargados de catalizar reacciones quimicas.

Victor Guallar, profesor ICREA, responsable del grupo Electronic and Atomic Protein Modelling del BSCy
co-autor del articulo, explicaque “el potencial de las Pluryzimes para entornos industriales es enorme. Un
proceso gue requiere dos pasos quimicos diferentes (y dos enzimas) ara se puede hacer con una sola 'y de
forma més eficiente” .

“Hemos conseguido afadir centros activos artificiales sobre |os centros activos naturales, con lo que
podemos aumentar su actividad potencial y sumar diferentes capacidades en una sola enzima, ademas de
crear productos quimicos complementarios’ , afirma Gerard Santiago, investigador del equipo de Guallar y
participante también en lainvestigacion.

El disefio de estas enzimas con multiples centros activos se ha realizado con €l software de modelizacion de
interacciones moleculares PELE, creado en el BSC por Victor Guallar y su equipo. Los resultados de estas
simulaciones se han contrastado en el [aboratorio donde, con un resultado del 100% de aciertos, se han
podido crear PluriZymes EH1pg Yy EH105AB. A éstas, se les han introducido actividades adicionales
(esterasa, proteolitica, etc) y seles haaumentado la sensibilidad por sustratos.

Actualmente el modelo se estd probando con éxito en otras enzimasy se empieza atrabgjar en la creacion de
nano reactores enzimaticos.

Articulo de referencia: “Genetically engineered proteins with two active sites for enhanced biocatalysis and
synergistic chemo- and biocatalysis’ , Nature Catalysis, 16 de diciembre de 2019.
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