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RESUMO

Esta pesquisa tem como objetivo desenvolver e validar uma plataforma computacional integrada para redes
sustentaveis de hidrogénio, combinando a elucidacdo mecanistica da producao de biohidrogénio em
Mycobacterium smegmatis com o design racional e a avaliacdo termodinamica de Transportadores Organicos
Liquidos de Hidrogénio (LOHCs), visando propor solugdes eficientes, seguras e escaldveis para
armazenamento e distribuicdo em condigées ambientalmente sustentaveis. A metodologia baseia-se em uma
abordagem preditiva in silico organizada em duas frentes. Na frente biotecnolédgica, serao construidos e
validados modelos tridimensionais das hidrogenases de Mycobacterium smegmatis, seguidos de acoplamento
molecular e simulagdes de dinamica molecular para investigar estabilidade estrutural, dinamica
conformacional, interacées moleculares e vias de transferéncia de elétrons. Na frente quimica, serdo
realizados calculos de Teoria do Funcional da Densidade (DFT) para otimizagao das estruturas hidrogenadas
e desidrogenadas de LOHCs, avaliagdo de entalpia (AH), energia livre de Gibbs (AG) e descritores
eletronicos, como gap HOMO-LUMO, dureza quimica, eletrofilicidade e mapas de potencial eletrostatico.
Posteriormente, os dados mecanisticos da producao biolégica serdo correlacionados aos parametros
termodinamicos de armazenamento, permitindo estruturar um framework computacional unificado e um
modelo conceitual de microrredes energéticas descentralizadas. Espera-se obter modelos computacionais
validados para a producao de hidrogénio por rotas microbianas anaerdbicas, modelos de interagdo molecular,
uma biblioteca de compostos candidatos ao armazenamento quimico reversivel e um framework
computacional integrado para redes de hidrogénio sustentavel, além de ferramentas digitais para
visualizacdo e analise dos dados. A proposta também O projeto busca impulsionar a inovagdao em energias
limpas, a reducdo das emissoes de carbono e o desenvolvimento tecnoldgico regional. No ambito do tema
“Diversidade, Inclusao e Transformacao Social”, o trabalho impacta a formacao de recursos humanos
qualificados, a capacitacdo técnica e cientifica e a integracao entre instituicoes, além de favorecer o
desenvolvimento de solugdes energéticas sustentédveis com potencial de ampliar o acesso a energia limpa e
incentivar solugoes descentralizadas.
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