36°

Seminario de

SiJC | Iniciagio Cientifica ANO: 2026

EFEITOS DO USO DE BIOFILMES POLIMERICOS INCORPORADOS COM
EXTRATO DE MICROALGAS NAS PROPRIEDADES DO PESCADO
Brenda Bassan Rodrigues, Juan Philippe Teixeira, Miklos Maximiliano Bajay, Marcio Vargas
Ramella

INTRODUCAO

A elevada atividade de agua, o pH proximo a neutralidade e a presencga de acidos graxos
poli-insaturados tornam o pescado suscetivel a alteragdes microbiologicas e oxidativas durante
0 armazenamento. Nesse contexto, biofilmes poliméricos incorporados com constituintes
naturais representam alternativas biodegradaveis na conservacdo desses produtos (Bazargani-
Gilani, 2018; Vargas-Ramella et al., 2025). Entre as fontes naturais de interesse estdo as
microalgas Arthrospira platensis e Parachlorella kessleri que sdo associadas a diferentes
grupos quimicos, incluindo pigmentos, carotenoides, xantofilas, tocofer6is e acidos graxos
(Guil-Guerrero & Prates, 2025). Essa diversidade amplia as possibilidades de obtengdo de
materiais de interesse para alimentos, mas também dificulta a defini¢do dos constituintes que
deverdo receber maior atencdo na sua caracterizacdo quimica e avaliagdo microbioldgica
(Biirck et al., 2024; Prates, 2025). O docking molecular permite comparar interagdes previstas
entre moléculas selecionadas e proteinas bacterianas, fornecendo hipdteses para orientar e
auxiliar na interpretacdo de etapas experimentais posteriores (Trott & Olson, 2010). Essa
abordagem, entretanto, ndo identifica os compostos nas amostras nem comprova atividade
antimicrobiana. Assim, o objetivo deste trabalho foi realizar uma triagem de compostos
representativos associados as microalgas frente a alvos bacterianos, visando fornecer critérios
para orientar a caracterizacdo quimica dos extratos e auxiliar no planejamento e interpretacao
dos ensaios relacionados a conservacao do pescado.

DESENVOLVIMENTO

Foram avaliados onze compostos: um pigmento tetrapirrdlico do tipo ficobilina, duas
clorofilas, um carotenoide, trés xantofilas, um composto do tipo tocoferol e trés acidos graxos.
A consideragdo de diferentes estados de ionizagdo resultou em quinze estados moleculares no
protocolo principal. As clorofilas foram examinadas separadamente, em carater exploratorio
devido a elevada flexibilidade molecular, a presenca de magnésio e as limitagdes relacionadas
a sua parametrizagdo. Foram selecionados cinco alvos bacterianos com estruturas disponiveis
no Protein Data Bank (Berman et al., 2000): DNA girase B de Escherichia coli, treonil-tRNA
sintetase de Salmonella spp., enoil-ACP redutase Fabl de Staphylococcus aureus, regulador
PrfA de Listeria monocytogenes e complexo VtrA/VtrC de Vibrio parahaemolyticus. Esses
alvos estdo relacionados a replicacdo do DNA, a sintese proteica, a biossintese de acidos graxos
ou a regulacdo de fatores de viruléncia. O protocolo foi avaliado por redocking, adotando-se
desvio quadratico médio igual ou inferior a 2,0 A como critério de reproducio satisfatéria da
pose experimental. O docking foi realizado com AutoDock Vina (Trott & Olson, 2010), com
rescoring complementar pelo GNINA (McNutt et al.,, 2021). A interpretacdo considerou
conjuntamente as afinidades previstas, os padrdes de interacao proteina-ligante, a lipofilicidade
e a solubilidade aquosa estimada pelo modelo ESOL (Delaney, 2004). Predi¢des de
propriedades e alertas ADMET foram empregadas como informagdes complementares. Esses
parametros permitiram comparar os compostos e identificar aspectos para as proximas etapas
experimentais, ndo constituem medidas de seguranca ou atividade antimicrobiana.
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RESULTADOS

O protocolo reproduziu satisfatoriamente a pose experimental na primeira posi¢cdo em
quatro dos cinco alvos. Para a enoil-ACP redutase Fabl, uma orientagdo compativel com a
estrutura experimental foi obtida na segunda posi¢do, demonstrando que o protocolo amostrou
a orientacdo esperada, embora o ordenamento das poses nesse alvo deva ser interpretado com
cautela. Os diferentes estados moleculares do pigmento tetrapirrdlico do tipo ficobilina
apresentaram o perfil mais consistente frente aos alvos avaliados. Esses estados ocuparam
posigdes favoraveis em diferentes proteinas e estabeleceram combinagdes de interagdes polares,
ionicas e hidrofobicas. O estado de ionizacao influenciou as afinidades previstas, os padroes de
interacdo e a solubilidade estimada. Esse comportamento indica que o pH devera ser
considerado nas proximas etapas, pois podera alterar a forma quimica, a solubilidade e a
disponibilidade desses constituintes nos extratos, biofilmes e meios empregados nos ensaios
microbioldgicos (Delaney, 2004). Embora o pigmento do tipo ficobilina tenha apresentado o
comportamento mais recorrente, sua priorizacdo deve ser compreendida como uma indicagao
para verificagdo quimica e investigagdo experimental. As predigdes complementares
apresentaram alerta para seus diferentes estados moleculares, o que ndo comprova toxicidade,
mas impede conclusdes sobre aplicagdo alimentar. Os resultados também nao comprovam sua
presencga ou concentragdo nas amostras, sua permanéncia apos a incorporagao nos biofilmes ou
sua contribuicdo para eventual resposta antimicrobiana. O carotenoide, as xantofilas e o
composto do tipo tocoferol apresentaram afinidades numericamente favoraveis em alguns
alvos. Entretanto, esses resultados estiveram associados a elevada lipofilicidade, a baixa
solubilidade aquosa estimada e ao predominio de contatos hidrofobicos. Consequentemente, os
escores ndo devem ser interpretados isoladamente como evidéncia de maior especificidade ou
atividade antimicrobiana (Kittelson et al., 2026). Para esses grupos, as etapas posteriores
deverdo verificar sua ocorréncia nas amostras e considerar sua dispersdo, estabilidade,
incorporagdo ¢ disponibilidade nas matrizes poliméricas. Os acidos graxos apresentaram
afinidades menos destacadas frente as proteinas selecionadas. Esse resultado ndo exclui
possiveis respostas microbiologicas associadas a mecanismos ndo representados pelo
protocolo, incluindo interagdes com membranas bacterianas (Obukhova & Murzina, 2024).
Portanto, esses compostos deverdo permanecer entre os grupos contemplados na caracterizagdo
quimica e nos ensaios microbiologicos. As clorofilas, avaliadas em carater exploratorio, ndo
forneceram base suficientemente confiavel para o estabelecimento de uma prioridade
comparativa, em razdo de sua flexibilidade molecular e das limita¢des relacionadas a
parametrizacao do magnésio (Tabela 1).

CONSIDERACOES FINAIS

A triagem orientou a futura caracterizagdo quimica e cromatografica e o planejamento
dos ensaios aplicados ao pescado. O pigmento tetrapirrdlico do tipo ficobilina apresentou o
perfil mais consistente, devendo ser priorizado para verificagdo de sua possivel relagdo com as
respostas microbiologicas, considerando a influéncia do pH. Carotenoides, xantofilas e
compostos do tipo tocoferol deverdo ser interpretados com sua identificacdo quimica e
comportamento nas matrizes poliméricas. Os acidos graxos deverdo permanecer na avaliagao,
pois possiveis efeitos sobre membranas bacterianas ndo foram contemplados pelo docking,
enquanto os resultados das clorofilas deverdo ser considerados exclusivamente exploratorios.

Palavras-chave: Arthrospira platensis; Parachlorella kessleri; bactéria patogénica; inocuidade
alimento; docking molecular; metabolito bioativo; embalagem funcional.
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ANEXOS
Tabela 1. Interpretacdo da triagem molecular e direcionamento experimental dos compostos
avaliados.
Grupo avaliado Interpretacao dos D1rec1qnamento
resultados experimental

Pigmento tetrapirrélico do
tipo ficobilina

Perfil mais consistente frente
ao conjunto de alvos, com
influéncia do estado de
ionizagao sobre as
afinidades, interacoes ¢
solubilidade estimada

Verificar sua ocorréncia nas
amostras e priorizar a
investigacdo microbioldgica,
considerando a influéncia do
pH e sem inferir seguranga

Carotenoide e xantofilas

Afinidades favoraveis em
alguns alvos, acompanhadas
de elevada lipofilicidade,
baixa solubilidade estimada
e predominio de contatos
hidrofébicos

Avaliar ocorréncia,
dispersao, estabilidade,
incorporagao e
disponibilidade nos extratos
e biofilmes

Composto do tipo tocoferol

Afinidade favoravel em alvo
especifico, associada a
elevada lipofilicidade e a
baixa solubilidade estimada

Verificar sua ocorréncia e
seu comportamento na
matriz polimérica

Acidos graxos

Afinidades menos
destacadas frente aos alvos
proteicos avaliados

Manter na caracterizagao
quimica e avaliar
experimentalmente respostas
microbioldgicas que possam
envolver membranas
bacterianas

Clorofilas

Avaliagdo exploratéria
limitada pela flexibilidade
molecular, presenca de
magnésio e incertezas de
parametrizacdo

Nao estabelecer prioridade
comparativa com base nos
resultados atuais
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