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Resumo

Este estudo teve como objetivo avaliar o potencial de diferentes enzimas de origem marinha na degradagéo
do &cido polilatico (PLA), com foco no desenvolvimento de solucdes biotecnoldgicas para mitigacdo da
poluicdo por microplasticos. O marco tedrico fundamentou-se em principios de biotecnologia marinha,
quimica de polimeros e modelagem molecular, orientando uma anélise integrada de afinidade, estabilidade
e perfil de liberagdo. A metodologia empregou docking molecular para determinacgdo da energia de ligacdo
(AG), simulacdes de dindmica molecular para avaliagdo de estabilidade estrutural (RMSD, RMSF) e
mobilidade no sitio ativo, além de modelagem hidrodindmica para caracterizacao da dispersdo e velocidade
de liberacdo sob diferentes condicbes de fluxo. Os resultados demonstraram que PETase e Cutinase
apresentaram as menores energias de ligacdo, indicando maior afinidade pelo PLA; Cutinase exibiu maior
estabilidade conformacional; e a Hidrolase de poliéster destacou-se pela capacidade de dispersao.
Condicdes de fluxo médio favoreceram o equilibrio entre transporte e atividade catalitica. Conclui-se que
a selecdo de biocatalisadores para aplicacdes ambientais deve considerar simultaneamente afinidade,
estabilidade e desempenho hidrodinamico, evidenciando o potencial de sistemas bioativos encapsulados no
tratamento de efluentes e na preservacdo de ecossistemas costeiros.

Palavras-chave: Poluicdo marinha. Polimeros biodegradaveis. Enzimas marinhas. Dindmica molecular.
Biorremediacao enzimatica.

Introducéo

A contaminacao por microplasticos nos ambientes marinhos tem se consolidado como uma das mais
urgentes ameacas a sustentabilidade dos ecossistemas aquaticos e a salde humana. Estima-se que,
atualmente, mais de 170 trilhdes de particulas plasticas estejam dispersas nos oceanos, 0 que representa
cerca de 2,3 milhdes de toneladas métricas, com tendéncia de aumento caso ndo haja intervencoes eficazes
(Eriksen et al., 2023). Esses fragmentos microscopicos, definidos por seu tamanho inferior a 5 mm, estdo
presentes em estuarios, zonas costeiras, regifes abissais e até em regides polares (Pereira et al., 2021).

Segundo relatdrio do United Nations Environment Programme (Unep, 2021), cerca de 11 milhdes
de toneladas de plasticos entram nos oceanos a cada ano, e esse numero pode triplicar até 2040 caso ndo
sejam adotadas medidas eficazes de mitigagdo. Estimativas mais recentes de Lebreton e Andrady (2023)
indicam que, na auséncia de agdes estruturadas, a carga anual de microplasticos podera ultrapassar 30
milhGes de toneladas até 2050, representando uma ameaca crescente aos ecossistemas marinhos.

A principal causa desse cenario € a ma gestao de residuos sélidos, aliada ao uso indiscriminado de
plasticos de uso unico, especialmente em regides costeiras densamente povoadas. Areas como a América
Latina e 0 Sudeste Asiatico sdo particularmente vulneraveis devido a urbanizacdo acelerada, infraestrutura
de saneamento deficiente e descarte inadequado de residuos (Winemiller et al., 2022; Unep, 2025).

Nesse cenario, propostas baseadas na natureza tém ganhado destaque. A engenharia de comunidades



Vil SIMAC

microbianas, por exemplo, pode favorecer a degradacdo de plasticos por meio de processos bioldgicos
(Alnahdi et al., 2023). Chan et al. (2022) sugerem que a combinacdo de enzimas com abordagens
biotecnoldgicas representa uma alternativa promissora. Estratégias baseadas em organismos vivos, como
microalgas (Ahmad et al., 2021) e fungos (Shukur et al., 2024), tém se mostrado promissoras para a
biorremediacdo, embora ainda existam obstaculos a serem superados para sua aplicagdo em ambientes
costeiros complexos. Enquanto isso, abordagens mais comuns, como a filtragem mecanica, continuam
sendo utilizadas com frequéncia (Wang et al., 2020). Paralelamente, técnicas de modelagem molecular e
bioinformatica sdo fundamentais para investigar, de forma preliminar, o potencial dessas enzimas,
possibilitando a triagem in silico de biocatalisadores com maior afinidade pelos microplasticos (Tang et al.,
2021).

No Quadro 1, sdo apresentadas as principais enzimas marinhas associadas a degradacdo de
diferentes polimeros sintéticos, juntamente com 0s microrganismos produtores e 0s respectivos polimeros-
alvo.

Quadro 1 — Principais enzimas e microrganismos marinhos envolvidos na degradacéo de plasticos.

Enzima Microrganismo produtor | Polimero alvo Referéncia

PETase Ideonella sakaiensis Polietileno tereftalato Castillo, E. et al. (2024)
(PET)

Cutinase Thermobifida fusca PET, poliésteres Lopes, I. et al. (2023)
diversos

Laccase Aspergillus spp., Polietileno, Poliestireno | Shukur, S. et al. (2024)

Penicillium spp.

Hidrolases de Bacillus sp., PET, PCL Lopes, 1. et al. (2023)

poliéster Pseudomonas sp.

Poliuretano- Pseudomonas Poliuretano (PU) Castillo, E. et al. (2024)

hidrolase chlororaphis

Na Quadro 2, sdo apresentados 0s principais mecanismos de a¢do das enzimas marinhas envolvidas
na degradacdo de microplésticos, indicando como cada uma atua sobre os polimeros sintéticos e as
respectivas referéncias que embasam essas informacoes.

Quadro 2 — Mecanismos de acdo das principais enzimas marinhas na degradacao de microplasticos, com
respectivas referéncias.

Enzima Como age para degradar o microplastico Referéncia
Atua por hidrélise, quebrando as ligacdes éster do PET.
PETase Consegue interagir com as cadeias cristalinas, convertendo o | Castillo et al. (2024)

PET em 4cido tereftalico e etilenoglicol.
Realiza clivagem das ligacdes éster em diversos poliésteres,

Cutinase inclusive o PET e o PCL, através de uma triade catalitica Ser- | Lopes et al. (2023)
His-Asp.
Oxida polietileno e poliestireno formando radicais livres, que

Laccase tornam 0s polimeros mais suscetiveis a degradagdo posterior | Shukur et al. (2024)

por outros agentes biologicos.
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Clivam enzimaticamente as ligacOes éster em poliésteres como
PET e PCL, facilitando sua fragmentacdo e posterior | Lopes et al. (2023)
metabolizacdo por microrganismos.

Poliuretano- | Degrada o poliuretano (PU) por meio da hidrdlise das ligacGes
hidrolase ureia e éster, fragmentando a estrutura complexa do polimero.

Hidrolases
de poliéster

Castillo et al. (2024)

No Quadro 3, sdo apresentados os tempos médios estimados para a degradacdo de microplasticos
por diferentes enzimas marinhas, considerando as condi¢des tipicas de ambientes costeiros, bem como as
referéncias que sustentam esses dados.

Quadro 3 — Tempo estimado de degradacdo de microplasticos por enzimas marinhas em ambientes

costeiros, com respectivas referéncias.

disponibilidade de cofatores.

Enzima Tempo estimado para degradacdo em ambiente costeiro Referéncia
PETase De 6 meses a 1 ano para reducdo significativa da massa | Castillo et al. (2024);
plastica, dependendo da cristalizacdo e temperatura da dgua. | Yoshida et al. (2016)
Cutinase De_ 3a _12 meses, com maior eficiéncia em polimeros de Lopes et al. (2023)
baixa cristalinidade e em &guas temperadas.
Dggradgc;ao~|n|C|al ocorre em semanas, mas a completa Shukur et al, (2024):
Laccase mineralizacdo pode levar mais de 1 ano, dependendo da

Hou, et al. (2023)

Hidrolases de

Varia de 6 meses a 2 anos, dependendo da espessura do

Lopes et al. (2023);

poliéster material e das condi¢es ambientais como pH e salinidade. | Zeng et al. (2020)
oo | 08,18 5 70 3 et sl <00 0| oo ot . 202y
hidrolase P P Howard (2002)

biodegradacdo natural.

Os tempos de degradacdo apresentados sdo estimativas médias obtidas a partir de estudos
laboratoriais controlados e simulagdes de ambientes naturais, sendo, portanto, valores aproximados que
podem variar conforme as condi¢cdes ambientais (Zeng et al., 2020; Hou et al., 2023).

Considerando esse panorama, este trabalho propds a seguinte questdo de pesquisa: quais foram as
limitacBes do uso integrado da modelagem molecular e da biotecnologia marinha no desenvolvimento de
um sistema bioinspirado e biodegradavel para remediacdo de microplasticos em zonas costeiras? Dessa
forma, esta pesquisa teve como objetivo geral avaliar a viabilidade de desenvolvimento de um sistema
bioativo encapsulado, contendo enzimas e/ou microrganismos marinhos, com aplicacdo voltada a
remediacao de microplasticos em ambientes costeiros.

Como objetivos especificos, pretendeu-se desenvolver um modelo conceitual de capsula bioativa
por meio de modelagem molecular, considerando aspectos como estabilidade fisico-quimica, atividade
funcional e potencial biodegradavel do sistema. Além disso, buscou-se discutir os principais desafios
técnicos, ambientais e logisticos relacionados a aplicacdo pratica desse sistema, com base na analise critica
dos dados obtidos nas etapas computacionais.

A justificativa desta pesquisa fundamentou-se em trés pilares centrais: ambiental, cientifico e
tecnoldgico, diante da urgéncia por solugdes inovadoras frente a polui¢ao por microplasticos, especialmente
em regiBes costeiras altamente biodiversas e vulnerdveis a acdo antropica. Do ponto de vista ambiental, a
presenca persistente dessas particulas comprometeu a biodiversidade marinha, desequilibrou ecossistemas
e ameacou a seguranca alimentar, exigindo respostas mais eficazes (Ghosh et al., 2023).
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Cientificamente, a integracéo entre processos naturais e estratégias biologicas ofereceu abordagens
sustentaveis para a degradacéo de plasticos, utilizando o potencial de microrganismos e enzimas marinhas
(Tang et al., 2021; Zhang et al., 2022). Tecnologicamente, a proposta de um sistema bioativo encapsulado
representou uma solucdo inovadora, com potencial de aplicacdo em larga escala e alinhada as diretrizes do
Programa das NagOes Unidas para 0 Meio Ambiente (Unep, 2021).

Por fim, este trabalho esteve diretamente relacionado aos Objetivos de Desenvolvimento
Sustentavel (ODS) da Agenda 2030 da ONU. A proposta contribuiu, de forma transversal, com o ODS 6
(dgua potavel e saneamento), o0 ODS 12 (consumo e producdo responsaveis), o0 ODS 13 (a¢do contra a
mudanca climatica) e 0 ODS 14 (vida na agua). Ao propor uma solucéo baseada na biotecnologia marinha
para a degradacdo de microplasticos, a pesquisa caminhou na direcdo de uma economia mais limpa,
responsavel e voltada a preservacao dos ecossistemas costeiros.

Metodologia

A presente pesquisa caracterizou-se como um estudo exploratério e descritivo, com base tedrico-
computacional. A abordagem adotada foi predominantemente qualitativa, dado o carater interpretativo e
analitico dos dados simulados e modelados. A pesquisa foi organizada em quatro etapas sequenciais,
complementares entre si, a fim de investigar a viabilidade funcional e estrutural de um sistema encapsulado
contendo enzimas e/ou microrganismos marinhos com potencial de degradacdo de polimeros sintéticos.

Inicialmente, selecionaram-se cinco enzimas marinhas com reconhecido potencial para a
degradacdo de polimeros sintéticos, com base na literatura e em registros do banco de dados Protein Data
Bank (PDB): PETase, Cutinase, Laccase, Hidrolase de poliéster e Poliuretano-hidrolase. A escolha dessas
enzimas ocorreu em funcdo de estudos prévios que evidenciaram sua capacidade catalitica frente a
substratos como PET, poliuretano, ésteres aromaticos e alifaticos. As estruturas tridimensionais dos
polimeros-alvo, com destaque para o &cido polilatico (PLA) como modelo representativo de plasticos
biodegradaveis presentes em ambientes costeiros, foram modeladas na ferramenta Avogadro, a partir de
dados estruturais e parametros disponiveis na literatura.

Aplicaram-se procedimentos de minimizacao de energia (algoritmo steepest descent) e correcao de
geometrias, garantindo conformacdes bioativamente relevantes. O preparo incluiu a eliminagéo de artefatos
estruturais, a adicdo de hidrogénios e a definicdo dos estados de protonacdo compativeis com o pH médio
de ambientes marinhos (pH ~8,1), assegurando que os modelos utilizados nas simulagdes subsequentes
representassem de forma fiel as interacGes esperadas em condic¢des naturais.

As interacBes entre as enzimas e o polimero PLA foram investigadas por docking molecular,
utilizando a plataforma SwissDock, que empregou o motor de calculo AutoDock Vina. As estruturas
previamente preparadas foram convertidas para formatos compativeis (PDBQT) e carregadas no sistema
online. O docking foi conduzido considerando afinidade energética (AG), distancia e orientagdo dos
residuos cataliticos em relacdo ao polimero e compatibilidade geométrica entre o sitio ativo e a cadeia
polimérica. O modo de busca (exhaustiveness) e 0s parametros padrdo da plataforma foram mantidos, a fim
de gerar comparabilidade entre as enzimas. As melhores poses foram definidas como aquelas que
combinaram baixa energia livre de ligagdo e posicionamento favoravel para catalise.

A estabilidade conformacional dos complexos enzima-polimero foi analisada por dinamica
molecular na plataforma SimLab, utilizando o software GROMACS com pardmetros padrdo para simulagdes
em solvente explicito. Os arquivos provenientes do docking foram inseridos no sistema e as simulagdes
foram conduzidas para observar flutuacdo estrutural e desvio médio quadrdtico (RMSD), além da
preservacdo das interacdes intermoleculares relevantes. O campo de forca CHARMM foi aplicado as
enzimas, com parametrizacdo adaptada para o PLA, permitindo avaliar a estabilidade relativa dos
complexos em meio aquoso, simulando condi¢cdes marinhas e identificando aqueles com maior potencial
de aplicacao.
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Para estimar o comportamento de liberacdo das enzimas encapsuladas, utilizou-se a plataforma
NetLogo Web, baseada no modelo computacional “Diffusion”. A simulacdo qualitativa considerou difusdo
a partir de um ponto central, diferentes taxas de difuséo e periodos de tempo simulados sob condigdes
estaticas e com fluxo marinho hipotético. Essa abordagem buscou representar a dispersao passiva de
enzimas encapsuladas em zonas costeiras, permitindo comparar modelos de liberacdo controlada e
variacdes espaciais de concentracdo. Os resultados foram analisados como tendéncias de dispersdo e néo
como valores absolutos, servindo de base para discutir a aplicabilidade préatica do sistema em estratégias de
remediacdo ambiental.

Resultados e discussao

Os valores de energia livre de ligacdo (AG) obtidos para as interagdes entre as enzimas marinhas
selecionadas e o polimero PLA revelaram diferencas importantes na afinidade e no potencial de cada
biocatalisador para aplicacdo em processos de degradacao de microplasticos. No presente estudo, a PETase
apresentou o valor mais negativo de AG (-8,9 kcal/mol), seguido pela Cutinase (-8,4 kcal/mol) e pela
Hidrolase de poliéster (-8,1 kcal/mol). A Poliuretano-hidrolase demonstrou afinidade intermediéaria (7,6
kcal/mol), enquanto a Laccase apresentou o maior valor de AG (—6,8 kcal/mol), indicando menor propenséo
a formacéo de um complexo estavel com o PLA.

Conforme mostrado no Grafico 1, a comparagdo dos valores de AG permite inferir que a PETase e
a Cutinase sao as candidatas mais promissoras para aplicacdo direta, sendo recomendada sua priorizacdo
em futuras etapas de encapsulamento e modelagem hidrodindmica. Além disso, a proximidade dos valores
entre as trés melhores enzimas (PETase, Cutinase e Hidrolase de poliéster) indica que sistemas
multienzimaticos poderiam explorar sinergias cataliticas, como ja discutido no referencial tedrico em
estudos sobre degradacdo cooperativa de polimeros.

Grafico 1 — Energia Livre de Ligacdo (AG) das Enzimas com o PLA.
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Fonte: Autoria Propria (2025)

A analise de dindmica molecular teve como objetivo avaliar a estabilidade conformacional dos
complexos enzima—PLA previamente identificados como mais promissores na etapa de docking molecular.
A simulacdo, conduzida em ambiente aquoso utilizando 0 GROMACS via SimLab, forneceu métricas
essenciais como o desvio quadratico médio (RMSD) e a flutuacéo quadratica média (RMSF) ao longo do
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tempo, permitindo inferir sobre a persisténcia das interacdes moleculares, conforme mostrado no Grafico
2.

Os dados obtidos evidenciam que, para aplicac6es em sistemas de liberagdo controlada no ambiente
marinho, a PETase e a Cutinase ndo apenas se destacam pela afinidade termodinamica, mas também pela
estabilidade conformacional, fatores cruciais para a manutencao da atividade enziméatica em condigdes de
difusdo e fluxo. Essa correlacdo entre baixa variacdo estrutural (RMSD) e potencial catalitico € consistente
com os principios discutidos na introdugdo, segundo 0s quais enzimas mais estaveis tendem a apresentar
maior resisténcia as condices fisico-quimicas de ambientes costeiros.

A modelagem do perfil de liberagdo do conteddo bioativo, realizada na plataforma NetLogo Web
com base no modelo “Diffusion”, teve como objetivo simular a difusdo das enzimas encapsuladas em um
ambiente aquoso estatico, representando condices meédias de zonas costeiras de baixa energia
hidrodinamica. Esse estudo se conecta diretamente com 0s conceitos apresentados na introducéo,
especialmente no que diz respeito a necessidade de otimizar a taxa de liberagdo para garantir concentracdo
enzimatica suficiente na interface de contato com microplasticos.

Gréfico 2 — RMSD (A) ao longo do tempo para cada enzima.
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Fonte: Autoria Propria (2025)

O comportamento observado variou conforme a enzima utilizada como pode-se visualizar no
Gréfico 3. PETase e Cutinase, que apresentaram melhor afinidade e estabilidade conformacional nas etapas
anteriores, demonstraram um perfil de liberacdo gradual e sustentado. No modelo, isso se traduziu em uma
dispersdo uniforme ao longo do tempo, com manutencédo de areas de alta concentragdo proximas ao ponto
inicial mesmo apds periodos prolongados.

Gréfico 3 — Mapa de Calor: Concentragdo ao Longo do Tempo por Enzima.
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SIMPOSIO ACADEMICO

Cutinase 93 85 8 . 047 0.40 033 0.25

Enzima

Hidrolase de poliéster

Poliuretano-hidrolase 0 .88 .64 0.52 0.46 0.40
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Tempo (min)

Fonte: Autoria Propria (2025)

A Hidrolase de poliéster apresentou liberacdo relativamente mais rapida nas fases iniciais da
simulacdo, o que poderia resultar em maior atividade imediata, mas também em queda precoce da
concentracdo local, reduzindo a eficicia de longo prazo. Esse comportamento pode estar relacionado a
menor estabilidade conformacional observada na dindmica molecular, sugerindo que a interagdo com o
encapsulante poderia ser menos robusta.

No caso da Poliuretano-hidrolase, a liberacdo foi mais heterogénea, com areas de concentragdo
irregular e zonas de dispersdo rapida. Tal padrdo pode indicar que, para essa enzima, seria necessario um
ajuste no material ou na densidade de encapsulamento para controlar melhor a taxa de difusdo. A Laccase,
por sua vez, apresentou o perfil de dispersdo mais acelerado e difuso, com rapida reducdo da concentragédo
préxima a fonte, o que, aliado a sua menor estabilidade estrutural, reforca a hipotese de baixa adequacgéo
para aplicagéo direta no PLA em sistemas marinhos.

A anélise comparativa desses perfis evidencia a importancia de associar propriedades intrinsecas da
enzima como estabilidade e afinidade pelo substrato com pardmetros de libera¢do controlada. Um equilibrio
entre taxa de difusdo e preservacdo da estrutura é essencial para assegurar eficacia catalitica em condicdes
ambientais, conforme defendido na literatura citada no referencial tedrico, e também, observado no Gréfico
4,

Gréfico 4 — Concentracdo média vs. tempo para cada enzima.
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SIMPOSIO ACADEMICO
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Fonte: Autoria Prépria (2025)

Além disso, os resultados sugerem que estratégias de engenharia de formulagdo, como o uso de
barreiras poliméricas mais densas ou sistemas de liberacdo responsivos a estimulos ambientais (pH,
temperatura, salinidade), poderiam ser exploradas para otimizar a performance de enzimas menos estaveis
ou com liberacao excessivamente rapida.

A simulacdo da velocidade de liberagcdo do contetdo bioativo sob diferentes condicGes de fluxo
marinho buscou aproximar o modelo computacional da realidade costeira, onde correntes, marés e
microturbuléncias influenciam diretamente a disperséo e a eficécia catalitica das enzimas encapsuladas. De
forma geral, as simulacdes reforcam a necessidade de ajustar o design do sistema de liberacdo para as
condigdes hidrodindmicas especificas do local de aplicagdo. Em ambientes de fluxo intenso, técnicas como
camadas multiplas de encapsulamento, uso de polimeros mais densos ou mecanismos de liberacéo
responsiva (sensiveis a pH, salinidade ou temperatura) podem ser necessarias para prolongar a presenca
ativa da enzima.

Por fim, a relagdo entre velocidade de liberacdo e hidrodindmica também indica que PETase e
Cutinase mantém o melhor equilibrio entre retengéo local e alcance, mesmo com variacdo de fluxo, o que
as torna mais alinhadas aos requisitos para aplicagdes reais de remediacdo ambiental em ambientes
costeiros, conforme pode-se observar no Grafico 5.

Gréfico 5 — Velocidade de liberagdo (mg/min) para cada enzima em diferentes intensidades de fluxo.
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Fonte: Autoria Prépria (2025)
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Considerac0es finais

Os resultados indicaram que PETase e Cutinase apresentaram maior afinidade pelo PLA, com
destaque para a Cutinase pela estabilidade estrutural observada ao longo das simulagdes. A Hidrolase de
poliéster e a Poliuretano-hidrolase demonstraram maior capacidade de difusdo no meio simulado, enquanto
a condi¢do de fluxo médio se mostrou a mais eficiente para equilibrar transporte e atividade catalitica,
mantendo a consisténcia da PETase.

De forma integrada, esses achados confirmam o objetivo do estudo ao demonstrar que a selecéo de
enzimas para a degradacdo de microplasticos deve ir além da andlise de afinidade inicial, contemplando
simultaneamente estabilidade conformacional, mobilidade molecular e desempenho sob diferentes regimes
hidrodinamicos. Essa abordagem amplia a compreensdo sobre os mecanismos envolvidos e direciona
estratégias mais robustas de aplicacdo biotecnoldgica.

Entretanto, este trabalho apresenta limitacOes relacionadas a realizacdo exclusiva em ambiente
computacional, com simplificacdo de variaveis ambientais como temperatura, salinidade, pH e presenca de
contaminantes. Assim, recomenda-se a validacdo experimental em diferentes escalas, a inclusdo de
parametros ambientais mais complexos nas simulacfes, a investigacdo de consorcios enzimaticos ou
microbianos e a analise do ciclo de vida das aplicacdes propostas. Esses estudos futuros sao essenciais para
consolidar a viabilidade pratica das enzimas na mitigacéo da poluicdo marinha por microplasticos.
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