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RESUMO

O presente estudo foca na teoria da degradagéo do corante tartrazina (E102) usando
a enzima peroxidase como abordagem sustentavel para o tratamento de efluentes
industriais. No caso, os corantes do tipo azo, como a tartrazina, sdo amplamente
utilizados na industria téxtil, alimenticia e cosmética, devido a sua capacidade de gerar
cores intensas e duraveis. Contudo, o descarte inadequado desses corantes no
ambiente representa um risco significativo, devido a sua resisténcia a degradagao
natural e a potencial liberacdo de compostos toxicos, como aminas aromaticas. A
tartrazina, em particular, € alvo de preocupacdes quanto a segurancga alimentar e a
saude, uma vez que estudos associam seu consumo a reagdes alérgicas e outros
efeitos adversos em individuos sensiveis. Neste cenario, a enzima peroxidase surge
como uma alternativa eficaz, catalisando reacbes de oxidacdo e demonstrando
potencial para a remogao de corantes de efluentes. Este trabalho buscou avaliar a
eficiéncia da peroxidase na degradagao da tartrazina, otimizando as condi¢des de
reacao e investigando os produtos resultantes. A pesquisa pretende contribuir para o
desenvolvimento de processos de tratamento de aguas residuais que sejam
ecologicamente viaveis, ajudando a minimizar o impacto ambiental dos corantes

sintéticos e promovendo a preservagao dos recursos hidricos e da saude publica.
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1. INTRODUGAO

Os corantes azo, amplamente empregados em setores como a industria téxtil,
alimenticia e cosmética, sdo caracterizados pela presenga de grupos azo (-N=N-) em
sua estrutura, conferindo-lhes cores intensas e duraveis. Estes compostos sao
utilizados para realgcar a aparéncia de produtos, desde tecidos e alimentos até
medicamentos e cosméticos, e estdo entre os corantes sintéticos mais produzidos
mundialmente. No entanto, o descarte inadequado de corantes azo na natureza,
especialmente no tratamento de efluentes téxteis, apresenta sérios riscos ambientais.
"Efluentes industriais contendo corantes representam sérios riscos ambientais e
requerem solugdes tecnoldgicas adequadas” (LIN et al., 2023).

Dentre os corantes azo, a tartrazina (E102) € um dos mais utilizados e também
alvo de preocupacdes relacionadas a saude e ao meio ambiente. Esse corante
amarelo € amplamente aplicado na industria alimenticia, farmacéutica e cosmética
para dar cor vibrante aos produtos. Em alimentos, € encontrado em doces, bebidas, e
produtos de panificacdo; na industria farmacéutica, colabora na diferenciacdo de
medicamentos; e nos cosméticos, esta presente em maquiagens e produtos de
higiene pessoal (Freitas, 2012: 66). Embora a tartrazina seja aprovada em muitos
paises, estudos apontam possiveis reagdes adversas, incluindo alergias em pessoas
sensiveis e hiperatividade em criangas, embora as evidéncias ainda sejam debatidas
(Prado & Godoy, 2003). Além disso, sua alta resisténcia a degradagao natural torna o
descarte desse corante nos efluentes industriais um desafio ambiental significativo.

Nesse contexto, o uso de enzimas, como a peroxidase, representa uma
alternativa promissora para o tratamento de efluentes contendo corantes resistentes.
A peroxidase € uma enzima amplamente estudada por sua capacidade de catalisar
reagcoes de oxidagao utilizando o perdxido de hidrogénio (H,O,) como agente
oxidante. Encontrada em plantas, animais e microrganismos, essa enzima
desempenha um papel crucial na protecao celular contra o estresse oxidativo,
degradando o peréxido de hidrogénio que pode ser tdéxico em altas concentracoes
(Copini, 2022). Sua aplicabilidade em reagbes de degradacéo de corantes tem sido
investigada devido ao seu potencial para remover compostos toxicos de efluentes

industriais de forma eficiente e ambientalmente segura.



O presente estudo buscou avaliar o potencial da peroxidase na degradacgao da
tartrazina, investigando as condigbes ideais para sua atividade e os produtos gerados
nesse processo. Ao explorar as interagcdes entre a enzima e o corante, este trabalho
pretende contribuir para o desenvolvimento de métodos sustentaveis de tratamento
de aguas residuais, com o objetivo de reduzir o impacto ambiental dos corantes

sintéticos e proteger a saude publica e os recursos hidricos.

1.1. Corantes azo e a tartrazina E102

Os corantes azo sdo compostos quimicos bastante utilizados em diversos
setores, usados em varias industrias, pois conseguem criar cores intensas e bem
marcantes. Eles sdo definidos pela presenga de um ou mais grupos azo em sua
estrutura e sdo aplicados em areas como téxteis, alimentos e cosméticos. Os corantes
téxteis sdo substancias coloridas utilizadas para conferir cor permanente a fibras e
tecidos. A industria téxtil, que utiliza uma grande variedade de corantes, enfrenta
desafios significativos relacionados ao tratamento de efluentes, especialmente em
relagdo a remogao de corantes das aguas residuais geradas durante o processo de
tingimento (Guaratini & Zanoni, 2000).

Reck e Paixao (2016) destacam que os corantes azo sao poluentes resistentes
devido a sua estrutura quimica estavel, apresentando desafios significativos para a
remocao em efluentes. Apesar de oferecer uma grande variedade de cores e resistir
bem a luz e ao calor, tem uma preocupagao crescente com a toxicidade de alguns
desses corantes e com as aminas aromaticas que eles podem liberar, "Os corantes
sintéticos azo sdo uma importante classe de poluentes, pois apresentam em sua
composi¢cao estruturas de anéis aromaticos e grupos azo funcionais que lhes
conferem estabilidade e os tornam componentes de dificil remogao" (Reck; Paixao,
2016, p. 61).

A Tartrazina (E102) é um corante amarelo da familia dos corantes azo e eficaz
usada nas industrias alimenticia, farmacéutica e cosmética devido a sua habilidade
em dar uma cor amarela vibrante aos produtos. Os corantes tém sido incorporados de
forma precoce e em quantidades significativas na alimentagdo, representando
diversos riscos a saude, especialmente para criangas. Este grupo, sendo o maior
consumidor desses produtos, € atraido pelo apelo visual que os corantes

proporcionam, tornando os alimentos mais atrativos e aprimorando suas

3



caracteristicas sensoriais (Silva et al., 2019, p. 2). Entretanto, com o aumento das
preocupagdes sobre a seguranga alimentar e os possiveis efeitos negativos dos
aditivos artificiais na saude, surgiu a demanda de encontrar maneiras eficazes de
degradar esses compostos.

Ainda que o uso da tartrazina seja aprovado em muitos paises, sua seguranga
tem sido objeto de debate. Estudos tém sugerido que a tartrazina pode estar
associada a reagdes alérgicas em individuos sensiveis, especialmente aqueles com
asma ou intolerancia a aspirina. O corante amarelo tartrazina € um dos azocorantes
que pode causar reagoes alérgicas mais severas, principalmente naquelas pessoas
com intolerancia a aspirina e pacientes asmaticos, isso tudo pelo seu uso amplamente
difundido (Rodrigues, 2015:15). Nesse contexto, buscar métodos eficazes para
degradar a tartrazina, como o uso de enzimas, é fundamental para reduzir os impactos

ambientais causados por esse corante.

1.2. A peroxidase como solug¢ao enzimatica para a degradagao da tartrazina

A peroxidase tém se destacado como uma alternativa propicia para o
tratamento de efluentes e residuos sélidos, especialmente em um contexto de
crescente preocupacao ambiental. Segundo Copini (2022), "a utilizacdo das
peroxidases vem sendo vastamente estudada devido as suas funcionalidades e as
suas diversas aplicagdes industriais". Assim, uma enzima envolvida em reacdes de
oxidagao, tem se mostrado eficaz na degradagéo de corantes azo, como a tartrazina.

A peroxidase € uma enzima que catalisa rea¢des de oxidagao usando peroxido
de hidrogénio (H,O,) como agente oxidante. Essas enzimas sao encontradas em uma
variedade de organismos, incluindo plantas, animais e microrganismos, e
desempenham papéis importantes nos processos metabdlicos. A peroxidase é
essencial para proteger as células do estresse oxidativo porque ajuda a quebrar o
perdxido de hidrogénio, que pode ser toxico em altas concentragbes. Copini, D. V.
(2022).



2. METODOLOGIA

O obijetivo do presente estudo é avaliar a eficiéncia da enzima peroxidase como
catalisador para a degradagédo do corante azo tartrazina E102. A metodologia para
explicar os processos de degradacao da tartrazina com a enzima peroxidase incluiu
quatro etapas distintas, cada uma delas implementada com o uso de avancgados

instrumentos computacionais. Essas etapas sao realizadas da seguinte maneira:

2.1. Preparacgao dos sistemas moleculares.

Nesta primeira etapa do estudo, os sistemas moleculares foram preparados
com o uso de Discovery Studio 21.1. Foram preparados e otimizados modelos 3D da
enzima peroxidase e da molécula tartrazina obtidos no Protein Data Bank com o
codigo: PDB #1ENO (Silva et al. 2012). Além disso, diversos ajustes das moléculas
foram aplicados para o calculo do raio de corte. Para ter certeza da eficacia e
racionalidade dos modelos, alguns parametros moleculares foram especificados:
carga atbmica dos atomos individualmente, geometria e energia interagcdo com o
Autodocktools (Huey et al. 2012; Nascimento & Honorio 2012). Em vista disso, a fase
de otimizacgao foi fundamental para garantir a validade dos modelos e a estabilidade
dos sistemas moleculares construidos, permitindo que as simulagdes seguintes

fossem realizadas com um alto grau de precisao.

2.2, Simulagao de docking molecular

Na segunda fase do estudo, houve a simulagcdo de acoplamento molecular
entre a enzima peroxidase e o corante tartrazina (Figura 1A) por meio da utilizagéo do
programa Dock Vina (Trott and Olson 2010). A grade foi utilizada na mesma regiao do
ligante nativo, NAD (Figura 1B), com as coordenadas nos eixos X, Y e Z: 1,771 16,941
44,049, com tamanho especificado na forma cubica, de 27x27x27 A3 Esta abordagem
permitiu uma visdo detalhada das interagdes entre o ligante (tartrazina) e a proteina
alvo (peroxidase), com o intuito de identificar os sitios de ligagao preferenciais e prever
a afinidade entre as moléculas envolvidas. A analise das interacdes resultantes foi
essencial para compreender os mecanismos pelos quais a tartrazina se liga a enzima,
fornecendo informagbes indispensaveis sobre as possiveis conformacbes do

complexo enzima-substrato.
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Figura 1.(A) Estrutura do NAD (ligante de referéncia) e (B) Estrutura do corante

tartrazina.

2.3. Analise estrutural

Por fim, na quarta fase, foi realizada uma analise estrutural detalhada dos
complexos formados entre a enzima peroxidase e o substrato tartrazina durante as
simulagdes, utilizando o software PyMOL (DeLano 2020). Esta analise possibilitou a
visualizagao tridimensional das interacbes moleculares especificas, facilitando a
identificacdo de residuos-chave envolvidos na ligacdo entre a enzima e o corante.
Através dessa abordagem, foram observadas as caracteristicas estruturais que
influenciam a eficacia catalitica da peroxidase na degradagéo do corante azo.

O objetivo da pesquisa visa buscar a eficacia da enzima peroxidase na
degradacao da tartrazina em ambiente simulado, bem como analisar a seletividade da

enzima em relagdo a outros corantes azo. Logo, busca-se contribuir para a



compreensao dos mecanismos envolvidos na degradacao da tartrazina e potenciais

aplicagbes dessa pesquisa no contexto do tratamento de efluentes industriais.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

As simulagdes realizadas tém como resultado a interagéo entre a peroxidase e
o corante tartrazina. No primeiro momento, os modelos tridimensionais da peroxidase
e tartrazina foram otimizados, como é mostrado nas Tabelas 1, assegurando a

estabilidade dos sistemas moleculares analisados.

Tabela 1. Valores de energia obtidos do Docking molecular.

Ligantes Energia de afinidade (kcal/mol) RMSD (A)
NAD -9,2 1,6
Tartrazina -8.1 1,5

Logo depois, simulagdes de acoplamento molecular evidenciaram locais de
ligacao preferenciais entre a tartrazina e a peroxidase. De acordo com os dados
obtidos, a tartrazina se liga principalmente ao sitio ativo da enzima, como N
evidenciado pela interagao representada na Figura 1A e 1B, em comparagédo com o
ligante de referéncia, NAD. Esta ligacao é fundamental para o estudo da afinidade

entre as moléculas, o que é critico para aplicacbes em processos de degradacéo.

3.1. Andlise das interacdoes de NAD com a enzima peroxidase (Imagem A)

Na analise das interagcbes de NAD com a enzima peroxidase, observou-se que
o NAD estabelece um conjunto de interagcdes de hidrogénio e interagdes hidrofébicas
que estabilizam sua ligagdo no sitio ativo da enzima. Entre os residuos envolvidos
nessas interagdes estdo Tyr 32, Asp 28, Leu 88, Ala 90 e Tyr 198, que contribuem
para a manutencao da conformacao do NAD na cavidade de ligagao, permitindo que
ele desempenhe seu papel nas reacdes redox catalisadas pela enzima. Aléem disso,
residuos como Ser 136, Leu 137 e Ala 138 encontram-se em proximidade direta com
o anel de nicotinamida do NAD, facilitando o processo catalitico essencial para a
atividade da peroxidase. Esses residuos, ao interagirem com o anel de nicotinamida,
possibilitam uma orientagdo adequada do NAD, favorecendo sua oxidagdo ou

reducdo. Tais interacdes sdo fundamentais para a eficiéncia catalitica da peroxidase,
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que depende da estabilizagdo e da orientagdo precisa do NAD no sitio ativo para

realizar com eficacia as reacdes redox.

3.2. Andlise das interagcoes do corante com a enzima peroxidase (Imagem B)

Na analise das interagdes do corante azo com a enzima peroxidase, observou-
se um padrao de ligacao que, embora similar ao NAD, exibe algumas diferengas
importantes no contexto da atividade catalitica. O corante forma interagbes de
hidrogénio significativas com residuos como Asp 28 e Asn 30, sugerindo uma
afinidade particular por essa regido especifica do sitio ativo da enzima. Essas
interacdes de hidrogénio sdo complementadas por associagdes hidrofébicas com
residuos como Trp 52, Ala 90 e Asp 89, que se ligam ao anel aromatico do corante,
provavelmente estabilizando-o na cavidade ativa. A orientacédo do corante, no entanto,
parece diferir do ligante nativo (NAD), com um angulo e posi¢cao de ligacao que
sugerem um mecanismo de interagao especifico. A presenca de residuos como Trp
52 e Asp 89, que participam de interagdes hidrofobicas e hidrogénicas, € crucial, pois
estes podem facilitar as reagdes redox que levam a degradagao catalitica do corante.
A atuacao da peroxidase sobre o corante pode envolver a clivagem das ligagbes
duplas conjugadas responsaveis pela cor do composto, uma etapa essencial para sua
degradagao em processos de tratamento de efluentes, indicando que a peroxidase

pode promover uma oxidacao eficaz do corante.

3.3. Comparacgao e discussao das semelhancas e diferengas nas interagoes
Tanto o NAD quanto o corante estabelecem interagcbes de hidrogénio com
residuos na cavidade ativa da peroxidase, evidenciando uma afinidade significativa
da enzima por ambos. Essas interagdes ocorrem em regides onde os residuos
desempenham papéis cataliticos, como Asp 28 e Leu 137, sugerindo que o corante,
assim como o NAD, pode ser alvo de reacgdes cataliticas na peroxidase. No entanto,
existem diferengas importantes entre os dois compostos em relagdo a estrutura e
posicado de ligacdo. Enquanto o NAD se associa predominantemente com residuos
que favorecem diretamente as reagdes redox, o corante se posiciona de maneira mais
préoxima a residuos aromaticos, como Trp 52, que podem facilitar a clivagem oxidativa
de sua estrutura. Para que o corante seja degradado, a peroxidase deve utilizar o

ambiente redox da cavidade ativa para promover a oxidagao e ruptura das ligagoes



duplas conjugadas do corante, que conferem a coloragdo ao composto. Assim, a
enzima apresenta potencial para degradar corantes nos efluentes por meio de uma
reacao de oxidacao que desestabiliza a estrutura do corante, resultando na perda de

sua cor e auxiliando na remediacdo ambiental.

NAD (A)

Figura 1. (A) Interagdes entre a peroxidase e NAD (ligante de referéncia)

Corante (B).




Figura 2. (B) Interagbes entre a peroxidase e o corante tartrazina.

4. CONCLUSAO

Em sintese, a analise estrutural dos complexos formados nas simulag¢des
revelou residuos-chave envolvidos nas interagdes entre a peroxidase e os compostos
estudados, como o NAD e o corante tartrazina, que compartilham afinidades com
regides cataliticas da enzima. Tanto o NAD quanto a tartrazina formam intera¢des de
hidrogénio e hidrofébicas com residuos na cavidade ativa, como Asp 28 e Leu 137,
sugerindo que a peroxidase possui um ambiente propicio para promover reagdes
redox em ambos os compostos. No entanto, as diferencas na orientacdo e nos
residuos especificos de interagdo apontam para mecanismos distintos de acéo, nos
quais a peroxidase pode facilitar a degradacao oxidativa do corante. A associagao
com residuos aromaticos, como Trp 52, e a proximidade de regides redox indicam que
a enzima é capaz de romper as ligagdes duplas conjugadas da tartrazina,
desestabilizando sua estrutura e eliminando sua cor. Esses achados destacam a
peroxidase como uma ferramenta promissora para o tratamento de efluentes
industriais, possibilitando a remocéo eficiente de corantes como a tartrazina por meio
de um mecanismo de degradagao catalitica, o que contribui para uma abordagem

ambientalmente sustentavel de remediacio.
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