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RESUMO
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A crescente demanda por alternativas renováveis aos produtos derivados do petróleo tem impulsionado o
aproveitamento de matérias-primas de origem vegetal para a obtenção de produtos de interesse industrial.
Nesse contexto, este trabalho teve como objetivo investigar o potencial do óleo de neem (Azadirachta indica)
para a produção de biolubrificantes,  com ênfase na compreensão das interações entre a lipase Eversa
Transform 2.0 e substratos derivados do óleo. A abordagem adotada envolveu inicialmente a preparação e
caracterização dos substratos de interesse, considerando as etapas necessárias para sua posterior avaliação
por métodos computacionais. Foram consideradas técnicas de acoplamento molecular (docking) e dinâmica
molecular  para investigar  a  interação entre  a  enzima e  os  substratos  e  fornecer  informações  sobre a
estabilidade e os possíveis modos de interação dos sistemas. Durante o desenvolvimento do estudo, as etapas
de preparação dos materiais e de realização dos experimentos apresentaram limitações que restringiram o
avanço  das  etapas  subsequentes  e  o  aprofundamento  das  análises  computacionais.  Dessa  forma,  os
resultados obtidos permitiram principalmente reunir informações sobre o sistema estudado e estabelecer
condições e direcionamentos para a continuidade das investigações. Embora a avaliação experimental e
computacional  mais  aprofundada  ainda  necessite  de  estudos  posteriores,  o  trabalho  contribui  para  o
desenvolvimento de estratégias voltadas ao aproveitamento do óleo de neem como matéria-prima renovável e
para a compreensão de abordagens aplicadas à síntese enzimática de biolubrificantes.
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