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Azocorantes sdo compostos aromaticos com um ou mais grupos azo (-N=N-). Sdo os mais
comumentes e 0s mais significativos da classe de corantes sintéticos utilizados em aplicactes
industriais. Eles sdo apontados como compostos xenobidticos recalcitrantes aos
procedimentos de biodegradagdo, e a frequéncia destes azocorantes nos ecossistemas
aquéticos é a justificativa de sérios problemas ambientais. E possivel remover corantes
azdicos a partir da degradacao biol6gica por microorganismos que possuem a capacidade de
descolorir, transformar ou mineralizar completamente esses compostos de efluentes. Dentre
as vantagens na utilizacdo de sistemas bacterianos para degradagdo destacam-se a
alternativa estritamente ecoldgica, facilidade de sintese e manutencéo, uso de baixo teor de
iodo no processo e maior eficiéncia para uma ampla gama de corantes dessa classe. Para a
identificac@o de estirpes funcionais de interesse no campo da biodegradacéo, cientistas estdo
investindo primeiramente em métodos in silico antes de realizar tratamentos in situ ou ex situ.
Esse tipo de triagem preliminar auxilia na reducdo dos altos custos envolvidos em técnicas
experimentais, além de promover um melhor direcionamento na selecdo de microorganismos
viaveis ao tratamento de efluentes téxteis. Enzimas mutantes de azorredutase (AzrC) com
afinidade de interacdo melhorada para azocorantes foram criadas por docking e validadas
experimentalmente. A pesquisa explica e traz dados que a biodegradacdo de azocorantes
reativos séo necessarios, a fim de desenvolver o aprimoramento dos processos de tratamento
de efluentes, que ndo tem sido eficaz para a supressao destes grupos de corantes. E diante
desta problematica, este projeto analisou sistemas bacterianos que possuem a capacidade de
degradar o grupo azo em meio aquatico por meio de técnicas in silico. Prevendo energias de
interacdo para possiveis inibidores com azoredutases utilizando docking molecular e propondo
possiveis mecanismos cataliticos para azocorantes com melhor afinidade de interacéo.
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