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Resumo 

 

Este estudo teve como objetivo avaliar o potencial de diferentes enzimas de origem marinha na degradação 

do ácido polilático (PLA), com foco no desenvolvimento de soluções biotecnológicas para mitigação da 

poluição por microplásticos. O marco teórico fundamentou-se em princípios de biotecnologia marinha, 

química de polímeros e modelagem molecular, orientando uma análise integrada de afinidade, estabilidade 

e perfil de liberação. A metodologia empregou docking molecular para determinação da energia de ligação 

(ΔG), simulações de dinâmica molecular para avaliação de estabilidade estrutural (RMSD, RMSF) e 

mobilidade no sítio ativo, além de modelagem hidrodinâmica para caracterização da dispersão e velocidade 

de liberação sob diferentes condições de fluxo. Os resultados demonstraram que PETase e Cutinase 

apresentaram as menores energias de ligação, indicando maior afinidade pelo PLA; Cutinase exibiu maior 

estabilidade conformacional; e a Hidrolase de poliéster destacou-se pela capacidade de dispersão. 

Condições de fluxo médio favoreceram o equilíbrio entre transporte e atividade catalítica. Conclui-se que 

a seleção de biocatalisadores para aplicações ambientais deve considerar simultaneamente afinidade, 

estabilidade e desempenho hidrodinâmico, evidenciando o potencial de sistemas bioativos encapsulados no 

tratamento de efluentes e na preservação de ecossistemas costeiros. 

 

Palavras-chave: Poluição marinha. Polímeros biodegradáveis. Enzimas marinhas. Dinâmica molecular. 

Biorremediação enzimática. 

 

Introdução 

A contaminação por microplásticos nos ambientes marinhos tem se consolidado como uma das mais 

urgentes ameaças à sustentabilidade dos ecossistemas aquáticos e à saúde humana. Estima-se que, 

atualmente, mais de 170 trilhões de partículas plásticas estejam dispersas nos oceanos, o que representa 

cerca de 2,3 milhões de toneladas métricas, com tendência de aumento caso não haja intervenções eficazes 

(Eriksen et al., 2023). Esses fragmentos microscópicos, definidos por seu tamanho inferior a 5 mm, estão 

presentes em estuários, zonas costeiras, regiões abissais e até em regiões polares (Pereira et al., 2021). 

Segundo relatório do United Nations Environment Programme (Unep, 2021), cerca de 11 milhões 

de toneladas de plásticos entram nos oceanos a cada ano, e esse número pode triplicar até 2040 caso não 

sejam adotadas medidas eficazes de mitigação. Estimativas mais recentes de Lebreton e Andrady (2023) 

indicam que, na ausência de ações estruturadas, a carga anual de microplásticos poderá ultrapassar 30 

milhões de toneladas até 2050, representando uma ameaça crescente aos ecossistemas marinhos. 

A principal causa desse cenário é a má gestão de resíduos sólidos, aliada ao uso indiscriminado de 

plásticos de uso único, especialmente em regiões costeiras densamente povoadas. Áreas como a América 

Latina e o Sudeste Asiático são particularmente vulneráveis devido à urbanização acelerada, infraestrutura 

de saneamento deficiente e descarte inadequado de resíduos (Winemiller et al., 2022; Unep, 2025). 

Nesse cenário, propostas baseadas na natureza têm ganhado destaque. A engenharia de comunidades 



 

 

microbianas, por exemplo, pode favorecer a degradação de plásticos por meio de processos biológicos 

(Alnahdi et al., 2023). Chan et al. (2022) sugerem que a combinação de enzimas com abordagens 

biotecnológicas representa uma alternativa promissora. Estratégias baseadas em organismos vivos, como 

microalgas (Ahmad et al., 2021) e fungos (Shukur et al., 2024), têm se mostrado promissoras para a 

biorremediação, embora ainda existam obstáculos a serem superados para sua aplicação em ambientes 

costeiros complexos. Enquanto isso, abordagens mais comuns, como a filtragem mecânica, continuam 

sendo utilizadas com frequência (Wang et al., 2020). Paralelamente, técnicas de modelagem molecular e 

bioinformática são fundamentais para investigar, de forma preliminar, o potencial dessas enzimas, 

possibilitando a triagem in silico de biocatalisadores com maior afinidade pelos microplásticos (Tang et al., 

2021). 

No Quadro 1, são apresentadas as principais enzimas marinhas associadas à degradação de 

diferentes polímeros sintéticos, juntamente com os microrganismos produtores e os respectivos polímeros-

alvo. 

 

Quadro 1 – Principais enzimas e microrganismos marinhos envolvidos na degradação de plásticos. 

 

Enzima Microrganismo produtor Polímero alvo Referência 

PETase Ideonella sakaiensis Polietileno tereftalato 

(PET) 

Castillo, E. et al. (2024) 

Cutinase Thermobifida fusca PET, poliésteres 

diversos 

Lopes, I. et al. (2023) 

Laccase Aspergillus spp., 

Penicillium spp. 

Polietileno, Poliestireno Shukur, S. et al. (2024) 

Hidrolases de 

poliéster 

Bacillus sp., 

Pseudomonas sp. 

PET, PCL Lopes, I. et al. (2023) 

Poliuretano-

hidrolase 

Pseudomonas 

chlororaphis 

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

 

Na Quadro 2, são apresentados os principais mecanismos de ação das enzimas marinhas envolvidas 

na degradação de microplásticos, indicando como cada uma atua sobre os polímeros sintéticos e as 

respectivas referências que embasam essas informações. 

 

Quadro 2 – Mecanismos de ação das principais enzimas marinhas na degradação de microplásticos, com 

respectivas referências. 

 

Enzima Como age para degradar o microplástico Referência 

PETase 

Atua por hidrólise, quebrando as ligações éster do PET. 

Consegue interagir com as cadeias cristalinas, convertendo o 

PET em ácido tereftálico e etilenoglicol. 

Castillo et al. (2024) 

Cutinase 

Realiza clivagem das ligações éster em diversos poliésteres, 

inclusive o PET e o PCL, através de uma tríade catalítica Ser-

His-Asp. 

Lopes et al. (2023) 

Laccase 

Oxida polietileno e poliestireno formando radicais livres, que 

tornam os polímeros mais suscetíveis à degradação posterior 

por outros agentes biológicos. 

Shukur et al. (2024) 



 

 

Hidrolases 

de poliéster 

Clivam enzimaticamente as ligações éster em poliésteres como 

PET e PCL, facilitando sua fragmentação e posterior 

metabolização por microrganismos. 

Lopes et al. (2023) 

Poliuretano-

hidrolase 

Degrada o poliuretano (PU) por meio da hidrólise das ligações 

ureia e éster, fragmentando a estrutura complexa do polímero. 
Castillo et al. (2024) 

 

No Quadro 3, são apresentados os tempos médios estimados para a degradação de microplásticos 

por diferentes enzimas marinhas, considerando as condições típicas de ambientes costeiros, bem como as 

referências que sustentam esses dados. 

 

Quadro 3 – Tempo estimado de degradação de microplásticos por enzimas marinhas em ambientes 

costeiros, com respectivas referências. 

 

Enzima Tempo estimado para degradação em ambiente costeiro Referência 

PETase 
De 6 meses a 1 ano para redução significativa da massa 

plástica, dependendo da cristalização e temperatura da água. 

Castillo et al. (2024); 

Yoshida et al. (2016) 

Cutinase 
De 3 a 12 meses, com maior eficiência em polímeros de 

baixa cristalinidade e em águas temperadas. 
Lopes et al. (2023) 

Laccase 

Degradação inicial ocorre em semanas, mas a completa 

mineralização pode levar mais de 1 ano, dependendo da 

disponibilidade de cofatores. 

Shukur et al. (2024); 

Hou, et al. (2023) 

Hidrolases de 

poliéster 

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

material e das condições ambientais como pH e salinidade. 

Lopes et al. (2023); 

Zeng et al. (2020) 

Poliuretano-

hidrolase 

De 1 a 3 anos para degradação significativa, sendo o 

poliuretano um dos polímeros mais resistentes à 

biodegradação natural. 

Castillo et al. (2024); 

Howard (2002) 

 

Os tempos de degradação apresentados são estimativas médias obtidas a partir de estudos 

laboratoriais controlados e simulações de ambientes naturais, sendo, portanto, valores aproximados que 

podem variar conforme as condições ambientais (Zeng et al., 2020; Hou et al., 2023).  

Considerando esse panorama, este trabalho propôs a seguinte questão de pesquisa: quais foram as 

limitações do uso integrado da modelagem molecular e da biotecnologia marinha no desenvolvimento de 

um sistema bioinspirado e biodegradável para remediação de microplásticos 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 aplicação voltada à 

remediação de microplásticos em ambientes costeiros. 

Como objetivos específicos, pretendeu-se desenvolver um modelo conceitual de cápsula bioativa 

por meio de modelagem molecular, considerando aspectos como estabilidade físico-química, atividade 

funcional e potencial biodegradável do sistema. Além disso, buscou-se discutir os principais desafios 

técnicos, ambientais e logísticos relacionados à aplicação prática desse sistema, com base na análise crítica 

dos dados obtidos nas etapas computacionais. 

A justificativa desta pesquisa fundamentou-se em três pilares centrais: ambiental, científico e 

tecnológico, diante da urgência por soluções inovadoras frente à poluição por microplásticos, especialmente 

em regiões costeiras altamente biodiversas e vulneráveis à ação antrópica. Do ponto de vista ambiental, a 

presença persistente dessas partículas comprometeu a biodiversidade marinha, desequilibrou ecossistemas 

e ameaçou a segurança alimentar, exigindo respostas mais eficazes (Ghosh et al., 2023). 



 

 

Cientificamente, a integração entre processos naturais e estratégias biológicas ofereceu abordagens 

sustentáveis para a degradação de plásticos, 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 solução inovadora, com potencial de aplicação em larga escala e alinhada às diretrizes do 

Programa das Nações Unidas para o Meio Ambiente (Unep, 2021). 

Por fim, este trabalho esteve diretamente relacionado aos Objetivos de Desenvolvimento 

Sustentável (ODS) da Agenda 2030 da ONU. A proposta contribuiu, de forma transversal, com o ODS 6 

(água potável e saneamento), o ODS 12 (consumo e produção responsáveis), o ODS 13 (ação contra a 

mudança climática) e o ODS 14 (vida na água). Ao propor uma solução baseada na biotecnologia marinha 

para a degradação de microplásticos, a pesquisa caminhou na direção de uma economia mais limpa, 

responsável e voltada à preservação dos ecossistemas costeiros. 

 

Metodologia 

 

A presente pesquisa caracterizou-se como um estudo exploratório e descritivo, com base teórico-

computacional. A abordagem adotada foi predominantemente qualitativa, dado o caráter interpretativo e 

analítico 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 degradação de polímeros sintéticos. 

Inicialmente, selecionaram-se cinco enzimas marinhas com reconhecido potencial para a 

degradação de polímeros 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 função de estudos prévios que evidenciaram sua capacidade catalítica frente a 

substratos como PET, poliuretano, ésteres aromáticos e alifáticos. As estruturas tridimensionais dos 

polímeros-alvo, com destaque para o ácido polilático (PLA) como modelo representativo de plásticos 

biodegradáveis presentes em ambientes costeiros, foram modeladas na ferramenta Avogadro, a partir de 

dados estruturais e parâmetros disponíveis na literatura. 

Aplicaram-se procedimentos de minimização de energia (algoritmo steepest descent) e correção de 

geometrias, garantindo conformações bioativamente relevantes. O preparo incluiu a eliminação de artefatos 

estruturais, a adição de hidrogênios e a definição dos estados de protonação compatíveis com o pH médio 

de ambientes marinhos (pH ~8,1), assegurando que os modelos utilizados nas simulações subsequentes 

representassem de forma fiel as interações esperadas em condições naturais. 

As interações entre as enzimas e o polímero PLA foram investigadas por docking molecular, 

utilizando a plataforma SwissDock, que empregou o motor de cálculo AutoDock Vina. As estruturas 

previamente preparadas foram convertidas para formatos compatíveis (PDBQT) e carregadas no sistema 

online. O docking foi conduzido considerando afinidade energética (ΔG), distância e orientação dos 

resíduos catalíticos em relação ao polímero e compatibilidade geométrica entre o sítio ativo e a cadeia 

polimérica. O modo de busca (exhaustiveness) e os parâmetros padrão 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 ligação e posicionamento favorável para catálise. 

A estabilidade conformacional dos complexos enzima-polímero foi analisada por dinâmica 

molecular na plataforma SimLab, utilizando o software GROMACS com parâmetros padrão para simulações 

em solvente explícito. Os arquivos provenientes do docking foram inseridos no sistema e as simulações 

foram conduzidas para observar flutuação estrutural e desvio médio quadrático (RMSD), além da 

preservação das interações intermoleculares relevantes. O campo de força CHARMM foi aplicado às 

enzimas, com parametrização adaptada para o PLA, permitindo avaliar a estabilidade relativa dos 

complexos em meio aquoso, simulando condições marinhas e identificando aqueles com maior potencial 

de aplicação. 



 

 

Para estimar o comportamento de liberação das enzimas encapsuladas, utilizou-se a plataforma 

NetLogo Web, baseada no modelo computacional “Diffusion”. A simulação qualitativa considerou difusão 

a partir de um ponto central, diferentes taxas de difusão e períodos de tempo simulados sob condições 

estáticas e com fluxo marinho hipotético. Essa abordagem buscou representar a dispersão passiva de 

enzimas encapsuladas em zonas costeiras, permitindo comparar modelos de liberação controlada e 

variações espaciais de concentração. Os resultados foram analisados como tendências de dispersão e não 

como valores absolutos, servindo de base para discutir a aplicabilidade prática do sistema em estratégias de 

remediação ambiental. 

 

Resultados e discussão 

 

Os valores de energia livre de ligação (ΔG) obtidos para as interações entre as enzimas marinhas 

selecionadas e o polímero PLA revelaram diferenças importantes na afinidade e no potencial de cada 

biocatalisador para aplicação em processos de degradação de microplásticos. No presente estudo, a PETase 

apresentou o valor mais negativo de ΔG (–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 intermediária (–7,6 

kcal/mol), enquanto a Laccase apresentou o maior valor de ΔG (–6,8 kcal/mol), indicando menor propensão 

à formação de um complexo estável com o PLA. 

Conforme mostrado no Gráfico 1, a comparação dos valores de ΔG permite inferir que a PETase e 

a Cutinase são as candidatas mais promissoras para aplicação direta, sendo recomendada sua priorização 

em futuras etapas de encapsulamento e modelagem hidrodinâmica. Além disso, a proximidade dos valores 

entre as três melhores enzimas (PETase, Cutinase e Hidrolase de poliéster) indica que sistemas 

multienzimáticos poderiam explorar sinergias catalíticas, como já discutido no referencial teórico em 

estudos sobre degradação cooperativa de polímeros. 

 

Gráfico 1 – Energia Livre de Ligação (ΔG) das Enzimas com o PLA. 
 

 
Fonte: Autoria Própria (2025) 

 

A análise de dinâmica molecular teve como objetivo avaliar a estabilidade conformacional dos 

complexos enzima–PLA previamente identificados como mais promissores na etapa de docking molecular. 

A simulação, conduzida em ambiente aquoso utilizando o GROMACS via SimLab, forneceu métricas 

essenciais como o desvio quadrático médio (RMSD) e a flutuação quadrática média (RMSF) ao longo do 



 

 

tempo, permitindo inferir sobre a persistência das interações moleculares, conforme mostrado no Gráfico 

2. 

Os dados obtidos evidenciam que, para aplicações em sistemas de liberação controlada no ambiente 

marinho, a PETase e a Cutinase não apenas se destacam pela afinidade termodinâmica, mas também pela 

estabilidade conformacional, fatores cruciais para a manutenção da atividade enzimática em condições de 

difusão e fluxo. Essa correlação entre baixa variação estrutural (RMSD) e potencial catalítico é consistente 

com os princípios discutidos na introdução, segundo os quais enzimas mais estáveis tendem a apresentar 

maior resistência às condições físico-químicas de ambientes costeiros. 

A modelagem do perfil de liberação do conteúdo bioativo, realizada na plataforma NetLogo Web 

com base no modelo “Diffusion”, teve como objetivo simular a difusão das enzimas encapsuladas em um 

ambiente aquoso estático, representando condições médias de zonas costeiras de baixa energia 

hidrodinâmica. Esse estudo se conecta diretamente com os conceitos apresentados na introdução, 

especialmente no que diz respeito à necessidade de otimizar a taxa de liberação para garantir concentração 

enzimática suficiente na interface de contato com microplásticos. 

 

Gráfico 2 – RMSD (Å) ao longo do tempo para cada enzima. 
 

 
 

Fonte: Autoria Própria (2025) 

 

O comportamento observado variou conforme a enzima utilizada como pode-se visualizar no 

Gráfico 3. PETase e Cutinase, que apresentaram melhor afinidade e estabilidade conformacional nas etapas 

anteriores, demonstraram um perfil de liberação gradual e sustentado. No modelo, isso se traduziu em uma 

dispersão uniforme ao longo do tempo, com manutenção de áreas de alta concentração próximas ao ponto 

inicial mesmo após períodos prolongados.  

 

Gráfico 3 – Mapa de Calor: Concentração ao Longo do Tempo por Enzima. 
 



 

 

 
Fonte: Autoria Própria (2025) 

 

A Hidrolase de poliéster apresentou liberação relativamente mais rápida nas fases iniciais da 

simulação, o que poderia resultar em maior atividade imediata, mas também em queda precoce da 

concentração local, reduzindo a eficácia de longo prazo. Esse comportamento pode estar relacionado à 

menor estabilidade conformacional observada na dinâmica molecular, sugerindo que a interação com o 

encapsulante poderia ser menos robusta. 

No caso da Poliuretano-hidrolase, a liberação foi mais heterogênea, com áreas de concentração 

irregular e zonas de dispersão rápida. Tal padrão pode indicar que, para essa enzima, seria necessário um 

ajuste no material ou na densidade de encapsulamento para controlar melhor a taxa de difusão. A Laccase, 

por sua vez, apresentou o perfil de dispersão mais acelerado e difuso, com rápida redução da concentração 

próxima à fonte, o que, aliado à sua menor estabilidade estrutural, reforça a hipótese de baixa adequação 

para aplicação direta no PLA em sistemas marinhos. 

A análise comparativa desses perfis evidencia a importância de associar propriedades intrínsecas da 

enzima como estabilidade e afinidade pelo substrato com parâmetros de liberação controlada. Um equilíbrio 

entre taxa de difusão e preservação da estrutura é essencial para assegurar eficácia catalítica em condições 

ambientais, conforme defendido na literatura citada no referencial teórico, e também, observado no Gráfico 

4. 

 

Gráfico 4 – Concentração média vs. tempo para cada enzima. 
 



 

 

 
 

Fonte: Autoria Própria (2025) 

 

Além disso, os resultados sugerem que estratégias de engenharia de formulação, como o uso de 

barreiras poliméricas mais densas ou sistemas de liberação responsivos a estímulos ambientais (pH, 

temperatura, salinidade), poderiam ser exploradas para otimizar a performance de enzimas menos estáveis 

ou com liberação excessivamente rápida. 

A simulação da velocidade de liberação do conteúdo bioativo sob diferentes condições de fluxo 

marinho buscou aproximar o modelo computacional da realidade costeira, onde correntes, marés e 

microturbulências influenciam diretamente a dispersão e a eficácia catalítica das enzimas encapsuladas. De 

forma geral, as simulações reforçam a necessidade de ajustar o design do sistema de liberação para as 

condições hidrodinâmicas específicas do local de aplicação. Em ambientes de fluxo intenso, técnicas como 

camadas múltiplas de encapsulamento, uso de polímeros mais densos ou mecanismos de liberação 

responsiva (sensíveis a pH, salinidade ou temperatura) podem ser necessárias para prolongar a presença 

ativa da enzima. 

Por fim, a relação entre velocidade de liberação e hidrodinâmica também indica que PETase e 

Cutinase mantêm o melhor equilíbrio entre retenção local e alcance, mesmo com variação de fluxo, o que 

as torna mais alinhadas aos requisitos para aplicações reais de remediação ambiental em ambientes 

costeiros, conforme pode-se observar no Gráfico 5. 

 

Gráfico 5 – Velocidade de liberação (mg/min) para cada enzima em diferentes intensidades de fluxo. 
 

 
Fonte: Autoria Própria (2025) 



 

 

 

 

Considerações 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 simulações. A Hidrolase de 

poliéster e a Poliuretano-hidrolase demonstraram maior capacidade de difusão no meio simulado, enquanto 

a condição de fluxo médio se mostrou a mais eficiente para equilibrar transporte e atividade catalítica, 

mantendo a consistência da PETase. 

De forma integrada, esses achados confirmam o objetivo do estudo ao demonstrar que a seleção de 

enzimas para a degradação de microplásticos deve ir além da análise de afinidade inicial, contemplando 

simultaneamente estabilidade conformacional, mobilidade molecular e desempenho sob diferentes regimes 

hidrodinâmicos. Essa abordagem amplia a compreensão sobre os mecanismos envolvidos e direciona 

estratégias mais robustas de aplicação biotecnológica. 

Entretanto, este trabalho apresenta limitações relacionadas à realização exclusiva em ambiente 

computacional, com simplificação de variáveis ambientais como temperatura, salinidade, pH e presença de 

contaminantes. Assim, recomenda-se a validação experimental em diferentes escalas, a inclusão de 

parâmetros ambientais mais complexos nas simulações, a investigação de consórcios enzimáticos ou 

microbianos e a análise do ciclo de vida das aplicações propostas. Esses estudos futuros são essenciais para 

consolidar a viabilidade prática das enzimas na mitigação da poluição marinha por microplásticos. 
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