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RESUMO

DE SOUSA, L. M. Monografia de Conclusdo do Curso de Bacharelado em Quimica.
Universidade Federal de Vigosa, novembro de 2021. Estudo cinético para a conversao de
etanol em acetaldeido durante o processo de eliminagdo de etanol no organismo humano.
Orientador: Prof. Emilio Borges.

O presente trabalho tem como objetivo principal discutir a cinética de eliminacéo do etanol em
fisiologia humana conforme o mecanismo de Michaelis-Menten. Este estudo abordou através
de um problema inverso mal colocado a conversdo do etanol em acetaldeido via atuacdo da
enzima alcool desidrogenase (ADH). A andlise teve como ferramenta a utilizacdo de
concentragdes experimentais da literatura para obter a funcdo erro de um algoritmo
computacional baseado em redes neurais artificias de Hopfield, um método muito bem
fundamentado para a resolucdo de problemas inversos em cinética quimica. Assim, foram
obtidas as constantes de velocidade para cada etapa do mecanismo, sendo possivel ndo s6
reproduzir os dados da literatura de forma mais completa como também obter a etapa
cineticamente dominante, as energias de Gibbs de ativacdo para cada etapa do mecanismo, a
constante de velocidade de Michaelis-Menten, a eficiéncia e a constante catalitica do processo
cinético. Desta maneira, a pesquisa permitiu uma analise ainda nao realizada de acordo com a

literatura.
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ABSTRACT

DE SOUSA, LM Completion Monograph of the Bachelor's Degree in Chemistry. Federal
University of Vigosa, November 2021. Kinetic study for the conversion of ethanol into
acetaldehyde during the process of eliminating ethanol in the human body. Advisor: Prof.
Emilio Borges.

The main objective of the present work is to discuss the kinetics of ethanol elimination in
human physiology according to the Michaelis-Menten mechanism. This study addressed,
through a misplaced inverse problem, the conversion of ethanol into acetaldehyde via the action
of the enzyme alcohol dehydrogenase (ADH). The analysis had as a tool the use of experimental
concentrations from the literature to obtain the error function of a computational algorithm
based on Hopfield artificial neural networks, a very well-founded method for solving inverse
problems in chemical kinetics. Thus, the velocity constants for each step of the mechanism were
obtained, making it possible not only to reproduce the literature data more completely, but also
to obtain the kinetically dominant step, the Gibbs activation energies for each step of the
mechanism, the constant of Michaelis-Menten speed, efficiency and catalytic constant of the
Kinetic process. In this way, the research allowed an analysis not yet carried out according to

the literature.

Keywords: Ethanol; elimination kinetics; Michaelis-Menten; inverse problem; artificial neural

network; acetaldehyde; ADH.



