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Introduccién: En la actualidad, se requiere de entre las constantes de velocidad ki, ko, ks, ks y ki
investigaciones rentables y factibles econémicamente, por reportados por Gan y colaboradores (1). Sin embargo, las

tanto, es necesario utilizar herramientas como la modelacion
matematica que permitan disminuir e ndmero de
experimentos a realizar en una investigacion novedosa o en
el perfeccionamiento de un proceso establecido

El objetivo del trabgjo es obtener, utilizando técnicas de
model acion estocastica, un modelo matematico que reflegje el
comportamiento de la reaccion de hidrdlisis enzimatica de la
celulosa y analizar la influencia sobre esta de diferentes
razones de constantes de velocidad y de las condiciones
inicidles. EI modelo permite fomentar y eecutar
investigaciones futuras sobre este mecanismo hidrolitico.
Metodologia: Se obtiene un modelo matematico al
solucionar la ecuacion maestra particular del sistema
utilizando el Método de desarrollo en Q con aproximacion
lineal a ruido. Se considera que las interacciones entre las
particulas elementales involucradas en la reaccion se
efectlian segin e mecanismo catalitico de la HIDROLISIS
ENZIMATICA DE LA CELULOSA reportado por Gan y
colaboradores en el 2003 (1). El modelo se adimensiona,
permitiendo un andlisis general del sistema en estudio. Se
redizan “experimentos simulados’ donde se combinan
diferentes razones de constantes de velocidad, realizando
para ello un disefio de experimento de Arreglo Ortogonal
(2), y diferentes condiciones iniciales de concentracion de
enzima, de sustrato, y de sustrato de calidades diferentes,
obteniéndose €l comportamiento cinético de las diferentes
especies involucradas en la reaccion. La smulacion se
realiza utilizando Matlab 6.5 y el andlisis estadistico con €l
S-Plus6.2.

Resultado y discusion: En todos los “experimentos
simulados’ se obtiene la mayor concentracion adimensional
del producto final de la hidrélisis (C*p) en la corrida 17 (del
disefio de experimento empleado). Esto permite realizar un
andlisis general sobre la influencia de los valores de las
constantes cinéticas. Teniendo en cuenta las condiciones de
la corrida 17, las pruebas de significacion de los parametros
del disefio y € mecanismo de reaccién utilizado, se obtiene
gue cambios en la cinética de las dos primeras reacciones
del mecanismo pueden influir significativamente en la
obtencién del producto de la hidrélisis y que la primera
reaccién de forma inversa es menos probable que las
reacciones de formacion del complejo enzima-celulosa
activa (E*Sc) y del producto final P. Siendo mas probable
que ocurra la reaccion de formacion del complejo Enzima-
Producto (EP) que su descomposicion. “Las reacciones que
involucran a la parte inerte son las menos favorecidas. Los
resultados se corresponden con las relaciones numéricas

razones entre las constantes ks y k; reportadas por Gan (1)
son muy mayores comparadas con € maximo valor de esta
razon en el disefio de experimento realizado en este trabajo.
Se simula la reaccion considerando las razones de los
parametros cinéticos de Gan y los empleados en el trabajo,
sin encontrar diferencias significativas, verificando la
validez del andlisis realizado (Figural).
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Figura 1. Comportamiento de la concentracién del producto de la

reaccion frente a diferentes valores de razones de constante de
velocidad.
Se hace este andlisis con diferentes concentraciones de sustrato y
comportamiento fue similar. Ademés se evalla la influencia de las
condiciones inicides de la reaccion, obteniéndose resultados
similares alaliteratura (3).
Conclusiones: En € trabajo se evidencia como la solucién
de la ecuacion maestra de Pauli para la reaccién en estudio,
es un modelo matemédtico que involucra a todas |as especies
del mecanismo. En el andlisis de la influencia de los valores
relativos de las constantes de velocidad se obtiene que la
formacion del producto se favorece cuando se cumple que ks
y ke no sean mayores que k;, asi como que ks no debe ser
menor que k;. Siendo las reacciones mas favorecidas desde
e punto de vista cinético la de formacion del producto y las
de formacion del complejo enzima-celulosa activa y enzima-
producto y la menos favorecidas, las de la parte inerte del
sustrato. Existe una correspondencia cualitativa entre los
resultados predichos por € modelo y los experimentales
reportados en la literatura
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