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Fig.3. Exemplo de testes preliminares da ligação entre as moléculas de Curcumina (a) e γ-Tocoferol (b). Moléculas juntas no mesmo sistema de teste (c). 

Simulação de dinâmica molecular no software VMD (d); (e); (f). Potencial local de ligação (g).

A complexação não-covalente é um processo natural e um mecanismo essencial para estabilizar e intensificar as cores azul, violeta e vermelha em flores,

vegetais e frutas, bem como em produtos alimentares derivados. O interesse crescente na copigmentação tem sido notável, especialmente pela indústria

alimentar, com o objetivo de ampliar a paleta de cores.

Tendo em vista o seu domínio e utilização através da seleção dos melhores copigmentos a serem adicionados aos produtos alimentares, o controlo preciso

(assistido por computador) das montagens supramoleculares de copigmentos supramoleculares não covalentes é essencial (Fig.3). A copigmentação com

moléculas antioxidantes/antimicrobianas pode gerar aditivos alimentares inovadores com propriedades melhoradas de conservação e coloração, impulsionados

pelo uso de ferramentas avançadas de quimioinformática, explorando uma ampla gama de biomoléculas para desenvolver novos compostos de base biológica.3

A necessidade crescente de alimentar a população mundial em expansão, aliada ao

aumento da consciência e das expectativas dos consumidores, tem impulsionado a

evolução dos sistemas, processos e produtos na indústria alimentar. Apesar dos avanços

significativos feitos no que respeita aos aditivos alimentares, a pesquisa de novas

gerações mais seguras e saudáveis tem vindo a ganhar destaque.

Os aditivos de origem natural, além de colorir ou conservar, podem oferecer benefícios

à saúde. No entanto, enfrentam frequentemente desafios de estabilidade,

sustentabilidade e rentabilidade, reforçando a necessidade de soluções inovadoras1.

Nesse sentido, e com os avanços observados em computadores e metodologias computacionais para auxílio experimental in silico, a utilização destas tecnologias

na investigação e desenvolvimento de moléculas híbridas à base de produtos biológicos, mais seguras e eficientes, com dupla funcionalidade, permite prever e

verificar resultados experimentais, possibilitando ainda o estudo de certas características físicas difíceis de examinar em laboratório. Esta abordagem permite

acelerar a pesquisa neste tópico de grande relevância atual.

Fig.1. -Caroteno, exemplo de uma molécula com capacidade dupla.

Encontrar compostos que combinem capacidades corantes e conservantes, além de

funções bioativas, pode ser uma solução promissora. No entanto, para obter benefícios

como atividade antioxidante ou antimicrobiana, são necessárias concentrações

elevadas, frequentemente acima da ingestão diária admissível (IDA) (Fig.1). Além

disso, a autorização regulatória para o uso destes compostos pode ser demorada devido

à necessidade de avaliações rigorosas de toxicidade e segurança2.

A investigação e o desenvolvimento de novas moléculas, através da modificação de

moléculas naturais já conhecidas e aceites (Fig.2), para melhorar o duplo desempenho

(corante e conservante), podem ajudar a contornar estas dificuldades e rentabilizar o

uso destas moléculas aditivas na indústria alimentar.
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Fig.2. Exemplos de aditivos aprovados pela EFSA com diferentes funções: 

a) Curcumina, corante; e b) γ-Tocoferol, antioxidante.
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