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Resumen.

La busqueda de procesos biolégicos més limpios y verdes en los procesos de produccién quimica
impulsa el interés de profundizar en el conocimiento de las enzimas como biocatalizadores naturales.

Las enzimas son proteinas y, por tanto, tienen una estructura tridimensional. Inicialmente, pode-
mos pensar una enzima como una secuencia lineal de aminodcidos que interactiian entre si de forma
consecutiva, esta seria su estructura primaria. Pero lo realmente interesante son las interacciones,
denominadas de cadena lateral, que se producen entre aminodcidos no consecutivos. Estas interac-
ciones son las que conducen a su estructura tridimensional y a su funcionalidad. De hecho, una misma
secuencia primaria puede dar lugar, en funcién de sus interacciones de cadena lateral, a enzimas con
distinta funcionalidad.

Las enzimas son biocatalizadores eficientes pero muy especificos, reaccionan con sustratos con-
cretos. Cada enzima es apropiada para catalizar un ntmero limitado de transformaciones. De ahi
el interés que suscita analizar lo que supondria introducir pequenos cambios en la secuencia de una
enzima, estos cambios podrian dar como resultado nuevas funcionalidades de potencial interés en
biotecnologia.

En la naturaleza podemos encontrar microorganismos que se han adaptado a vivir en condiciones
extremas: altas temperaturas (termofilos), bajas temperaturas (psicrofilos), altas concentraciones de
sal (haléfilos)... Las enzimas de estos microorganismos no cambian significativamente en su com-
posicién de aminoacidos de otros organismos, sin embargo son capaces de soportar condiciones ex-
tremas. Por tanto, resulta de especial interés analizar tales enzimas con el objetivo de disenar y
producir enzimas con la especificidad deseada y capaces de funcionar en las condiciones requeridas.
Pero las enzimas son redes complejas en las que se producen una gran cantidad de interacciones, lo
que dificulta su andlisis.

En este trabajo se presenta una metodologia para la modelizacién de la enzima basada en la
deteccién de comunidades y en el andlisis de la posicién de los centros activos. Estas comunidades
servirian como punto de partida para la experimentacién en laboratorio de la bisqueda de nuevos
biocatalizadores.
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