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RESUMO

As cianobactérias tém despertado crescente interesse cientifico por serem potenciais alternativas
biotecnologicas viaveis para a biorremediagdo de ambientes contaminados com metais pesados,
devido a sua capacidade de sobreviver e prosperar em condi¢des adversas. Este trabalho
apresenta uma revisdo bibliografica detalhada sobre os mecanismos de adsorg¢do e absorgdo
desses metais por diferentes espécies de cianobactérias, com énfase especial no papel dos
exopolissacarideos (EPS) e das metalotioneinas (MTs) na captura e detoxificacdo dos ions
metalicos. Os EPS atuam principalmente na biossor¢do superficial, funcionando como barreiras
extracelulares que retém os metais, enquanto as MTs sdo proteinas responsaveis pela
complexacdo intracelular dos ions metalicos, auxiliando na sua neutralizacdo e armazenamento
seguro dentro das células. A modelagem molecular ¢ destacada como uma ferramenta
promissora para estudar essas interagdes em nivel atdmico, especialmente pela disponibilidade
de estruturas tridimensionais de MTs em bancos de dados. Além disso, a andlise comparativa
entre diferentes espécies de cianobactérias evidencia a importancia da sele¢do criteriosa de
cepas com maior eficiéncia de biossor¢do, bem como da integracdo entre dados experimentais e
simulagdes computacionais para o desenvolvimento ¢ aperfeicoamento de tecnologias
sustentaveis de remediagdo ambiental baseadas no uso dessas microalgas.

Palavra-chave: cianobactérias, metais pesados, biorremedia¢do, exopolissacarideos,
metalotioneinas, modelagem molecular.

ABSTRACT

Cyanobacteria have emerged as promising biotechnological tools for the bioremediation of
environments contaminated with heavy metals, due to their metabolic versatility and resistance
to toxic conditions. This study presents a literature review on the mechanisms of metal
adsorption and absorption by different cyanobacterial species, focusing on the role of
exopolysaccharides (EPS) and metallothioneins (MTs) in metal ion capture and detoxification.
EPS are primarily involved in surface biosorption, acting as extracellular matrices that bind
metals, while MTs participate in intracellular complexation, contributing to the neutralization
and safe storage of toxic ions. Molecular modeling is discussed as a valuable tool to investigate
these interactions at the atomic level, particularly with the availability of three-dimensional
structures of MTs. Comparative data between species highlight the importance of selecting
specific strains with high biosorption potential and integrating experimental results with
computational simulations. This integrative approach contributes to the advancement of
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environmentally sustainable technologies for the remediation of heavy metal-contaminated
areas using cyanobacteria.

Keywords: cyanobacteria, heavy metals, bioremediation, exopolysaccharides, metallothioneins,
molecular modeling.

1. INTRODUCAO

Metais pesados (MPs) s@o elementos de alta densidade que ndo sdo degradados pelo ambiente,
acumulando-se ao longo do tempo. Metais como cobre, zinco e ferro, sdo essenciais ao
organismo humano, enquanto outros, como cadmio, arsénio, chumbo ¢ mercurio, sdo toxicos
mesmo em pequenas quantidades (KALITA e¢ BARUAH, 2023; AL-AMIN et al., 2021;
SENTHAMILSELVI et al., 2024). Esses metais nao sdo metabolizados e se acumulam no
organismo, podendo causar danos graves, como disturbios cognitivos, anemia, doengas renais,
respiratorias, cardiovasculares, neurodegenerativas e malformagdes congénitas (JOMOVA
et al., 2025). No ambiente aquatico, podem ser absorvidos por planctons e se concentrar nos
niveis mais altos da cadeia alimentar por biomagnificagdo, atingindo maiores niveis em peixes e
aves marinhas.

As cianobactérias apresentam notavel capacidade de remover os MPs do ambiente por meio de
dois mecanismos principais: adsor¢do, que ocorre na superficie celular (extracelular), e
absorc¢do, que envolve o transporte dos ions metalicos para o interior da célula (intracelular).
A eficiéncia desses processos depende de diversos fatores, incluindo a concentragdo inicial do
metal, tempo de contato, pH, temperatura, salinidade, dureza da agua, quantidade de biomassa
disponivel e diferentes cepas (KALITA e BARUAH, 2023).

A modelagem molecular ¢ uma ferramenta da quimica computacional, que utiliza de softwares
como ORCA, GROMACS, Gaussian, para o desenvolvimento de modelos tridimensionais de
moléculas de estudo. Essas simulagdes permitem prever propriedades estruturais e
comportamentos moleculares que seriam inacessiveis por métodos analiticos, otimizando
investigacdes cientificas. Por meio dessas ferramentas, é possivel analisar interacdes
intramoleculares ¢ intermoleculares, identificar conformagdes estaveis, estudar mecanismos de
reacdo e avaliar a afinidade entre ligantes e seus alvos, o que € fundamental em areas como a
descoberta de farmacos, a ciéncia de materiais ¢ a biologia estrutural. Essa abordagem permite
prever comportamentos moleculares complexos, reduzindo a necessidade de experimentagdo
extensiva e otimizando investigacdes em areas como biotecnologia e ciéncia de materiais
(PESSOA, et al., 2018).

2. OBJETIVO

Realizar um estudo bibliografico para analisar os mecanismos envolvidos na atuacdo das
cianobactérias na biorremediacdo de metais pesados, a fim de identificar etapas moleculares
criticas que possam ser exploradas em futuros estudos de modelagem computacional.

3. METODOLOGIA

Este projeto foi desenvolvido por meio de um estudo bibliografico com foco na atuagdo das
cianobactérias em processos de biorremediacdo de metais pesados, visando levantar
informacgdes que subsidiem futuras simulagdes de modelagem molecular. A metodologia
adotada consistiu em uma revisdo sistematica da literatura cientifica, com a selecdo e analise de
publicagdes relevantes nas areas de microbiologia ambiental, bioquimica, biotecnologia e
modelagem molecular.

As fontes de pesquisa incluiram artigos cientificos disponiveis em bases de dados académicas
reconhecidas, como Scopus, Multidisciplinary Digital Publishing Institute (MDPI), PubMed,
ScienceDirect, Google Scholar e o Protein Data Bank (PDB). Foram utilizadas palavras-chave
como: "cyanobacteria", "bioremediation", "heavy metals", "molecular modeling",
"biosorption", "bioaccumulation", “metallothionein”, “EPS”.
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Foram priorizados artigos publicados nos tltimos 25 anos, com énfase naqueles que apresentam
evidéncias experimentais ou tedricas sobre os mecanismos moleculares envolvidos na interagédo
entre cianobactérias e jons metélicos toxicos, tais como cadmio (Cd*"), chumbo (Pb*"), mercirio
(Hg"), cromo (Cr"), entre outros.

4. RESULTADOS E DISCUSSAO

Segundo Al-Amin et al. (2021), a parede celular das cianobactérias possui cardter anionico,
tipico de bactérias Gram-negativas, devido a presenga de grupos carboxilicos nos
peptidoglicanos, no qual os principais sitios de adsor¢do de metais pesados estdo localizados em
componentes da membrana, como proteinas, lipidios, lipopolissacarideos e, principalmente,
exopolissacarideos (EPS). Estes ultimos se destacam por sua alta afinidade por cations
metalicos, atribuida a presenca de acidos urénicos e em alguns casos sulfatos, que conferem
carga negativa a matriz extracelular. Ja o transporte intracelular dos metais ocorre inicialmente
por difusdo passiva, favorecida pelo gradiente de concentragdo. Em situagdes de estresse ou
necessidade de regulagdo, a célula pode acionar mecanismos de transporte ativo. Os trés
principais tipos de proteinas que estdo envolvidos nesse processo podem ser observados no
quadro 1.

Quadro 1. Fungdes e exemplos de proteinas de transporte extra e intracelular.

Tipos/Proteina Funcgoes Exemplos
Canais Realizam transporte passivo com base no Porinas, canais de difusao
gradiente eletroquimico facilitada
Transportadores Utilizam ATP para movimentar ions contra ATPases do tipo P,
ativos primarios o gradiente transportadores ABC
Transportadores Dependem da forga eletromotriz da CDF, Nramp, MFS
secundarios membrana

Fonte: (AL-AMIN et al., 2021 — Adaptado).

Apds o ingresso no citoplasma, quando em excesso os metais pesados sdo rapidamente
complexados por moléculas quelantes, fundamental para sua sequestracdo e detoxificagdo.
Dentre os principais agentes quelantes destacam-se as metalotioneinas, proteinas ricas em
residuos de cisteina que formam complexos estaveis com fons como Cd*", Zn*" e Pb*,
reduzindo sua toxicidade; as fitoquelatinas, peptideos derivados da glutationa com alta afinidade
por metais, formando complexos insoluveis; e os polifosfatos, polimeros inorganicos com
capacidade quelante inespecifica, que também atuam na regulagao ionica. Todo este processo ¢é
resumido e simplificado em um esquema observado na figura 1.
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Figura 1: Esquema geral do processo de biorremediacdo dos metais pesados em cianobactérias
Fonte: KALITA; BARUAH, 2023 — Adaptado.
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4.1.

De acordo com Al-Amin et al. (2021) ¢ Kalita ¢ Baruah (2023), as cianobactérias sintetizam
polimeros extracelulares compostos predominantemente por polissacarideos e proteinas,
representando de 70% a 90% da biomassa extracelular. Esses biopolimeros podem aderir a
parede celular formando capsulas, bainhas ou biofilmes, ou ainda ser secretados como
substancias soluveis.

Exopolissacarideos (EPS)

Sua composicdo inclui monossacarideos como glicose, xilose, ramnose e acido galacturénico.
A presenga de grupos funcionais como acidos urénicos e agucares sulfatados contribui para a
carga negativa dos EPS, favorecendo a ligagdo com metais catidnicos. A diversidade estrutural
desses compostos influencia diretamente sua eficacia na captura de ions metalicos. A sintese de
EPS ¢ frequentemente induzida por condigdes adversas, como exposicdo a metais pesados,
variagoes de pH e estresse osmotico (ATES, 2015).

4.2. Metalotioneinas (MT)

As metalotioneinas constituem um grupo de proteinas de baixo peso molecular, ricas em
residuos de cisteina, responsaveis por complexar metais pesados por meio de interagdes com
grupos sulfidrila (-SH). Essas proteinas estdo presentes tanto em organismos procariontes
quanto eucariontes, atuando na prote¢do celular contra a toxicidade de ions metalicos (YANG
et al., 2024).

A estrutura das MTs varia entre espécies. Por exemplo, a proteina expressa pela Synechococcus
elongatus PCC 7942 a qual tem uma estrutura bem definida por Blindauer et al., (2001)
apresenta aproximadamente 17% menos residuos de cisteina em comparacdo com as MTs de
mamiferos, além de possuir histidinas na regido de coordenagdo metalica, o que confere
caracteristicas estruturais e funcionais distintas.

4.3.

Com base nos dados apresentados por Kalita e Baruah (2023), observa-se que a capacidade de
adsorcdo de metais pesados por diferentes espécies de cianobactérias varia significativamente
tanto em fun¢do do metal quanto da espécie envolvida, isso pode ser observado no quadro 2.
Esses resultados indicam que a eficiéncia de biossor¢do esta diretamente relacionada tanto a
espécie de cianobactéria quanto ao tipo de MP em questdo, o que refor¢a a importancia de
estudos direcionados para a sele¢do de microrganismos especificos em processos de
biorremediacéo.

Dados de Remoc¢iao de Metais Pesados por Cianobactérias

Quadro 2. Concentracdo de metais pesados adsorvidos por cianobactérias.

PCC 7942

Cianobactérias/MPs | Cd*" (mg. Kg") | Pb** (mg. Kg") | Hg*'(mg.Kg") | Cr''(mg.Kg")
Anabaena sphaerica 111,1 mg 121,9 mg - -
Phormidium sp 9,6 mg 13,6 mg - -
Oscillatoria limosa 10,8 mg 16,4 mg 17,2 mg -
Synechococcus elongatus 72 mg 30,4 mg i 5.4 me

Fonte: KALITA; BARUAH, 2023 — Adaptado.

Adicionalmente, o estudo de Al-Amin et al. (2021), também fornece dados no que tange a
eficiéncia e remog¢ao por bioacumulagdo na cianobactéria Synechococcus elongatus PCC 7942
que apresenta uma eficiéncia de remogao de 50%, 45% e 34% para mercurio, chumbo e cadmio
bivalentes respectivamente.
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4.4. Consideracoes Gerais sobre os Mecanismos de Biorremediacio e os
Potenciais para Modelagem Molecular

Os exopolissacarideos (EPS) sdo importantes na captura extracelular de metais devido a sua
carga negativa ¢ grupos funcionais presentes como os carboxilicos e sulfatos, mas apresentam
limitagcdes como a falta de uma estrutura tridimensional bem definida e incapacidade de reduzir
os metais a formas menos toxicas com eficiéncia, o que restringe sua aplicacdo em modelagem
molecular e processos completos de detoxificagao.

Por outro lado, as MTs atuam intracelularmente ¢ apresentam alta especificidade na
complexacdo de ions metalicos, com a vantagem adicional de serem capazes de reduzir sua
toxicidade por meio da formacgdo de complexos estaveis. O estudo de Blindauer et al. (2001) ¢é
particularmente relevante nesse contexto, pois apresenta uma estrutura tridimensional detalhada
de uma MT da Synechococcus elongatus PCC 7942 complexada com ions de zinco, o que abre
perspectivas promissoras para a aplicacao desses dados em modelagens moleculares e no design
racional de estratégias bioinspiradas para biorremediagao.

5. CONCLUSOES

Em suma, as cianobactérias demonstram grande potencial em processos de biorremediagdo de
metais pesados, especialmente devido a presenga de biomoléculas como os EPSs ¢ MTs.
Enquanto os EPSs oferecem um meio eficaz de adsor¢do, as MTs destacam-se por possibilitar a
complexacdo e detoxificacao intracelular. O estudo de Blindauer et al. (2001), ao fornecer uma
estrutura tridimensional de metalotioneina, representa um avanco significativo para futuras
simulagdes de modelagem molecular, que podem aprimorar o desenvolvimento de tecnologias
bioinspiradas para remediagdo ambiental.
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