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Introducéo

Antioxidantes exoégenos reforcam nossas defesas
naturais endégenas anti-radicalares e tém por objetivo
estabelecer um equilibrio harmdnico, evitando o
estresse oxidativo. Os radicais livres, em situacdes
de estresse, causam danos a estruturas nela
presentes, como lipidios, proteinas e DNA.

Através do célculo de descritores holisticos gerados
pelo programa DRAGON, procurou-se obter maiores
informacdes sobre as caracteristicas moleculares
necessarias a um composto antioxidante.

Descritores matematicos que sdo um resultado final
I6gico obtido através de um  procedimento
matematico, largamente utilizados na quimica, na
quimica farmacéutica, no controle de qualidade e em
outras pesquisas.

Alguns descritores sédo obtidos de atomos presentes
na molécula, outros chamados topologicos séao
obtidos a partir da estrutura 2D da molécula, os
descritores geométricos sao resultado da geometria
molecular 3D, dentre outros e para sua interpretacédo
sdo necessarios conhecimentos de algebra,
representacdo gréafica, quimica computacional, fisica,
estatistica, QSAR/QSPR e reatividade organica.
MobyDigs foi um programa desenvolvido em 1999 por
Milano Chemometrics and QSAR Research Group
para calculo de modelos de regressdo utilizando
algoritmo genético, que é um método evolutivo
largamente utilizado para solucionar problemas de
engenharia, quimica, de QSAR, dentre outros;
extraindo  informages realmente  importantes
envolvidas no sistema e excluindo as redundantes e
0s ‘ruidos’.

Resultados e Discussao

A determinacdo  experimental do  potencial
antioxidante destes compostos foi obtida através da
reacdo com DPPH (2,2-diphenyl-1-picrylhydrazyl).
Posteriormente foi feita a andlise quantitativa destas
variaveis independentes e como variavel dependente a
atividade antioxidante medida experimentalmente
(AB). Usamos o calculo de descritores moleculares
do programa DRAGON PLUS v. 5.0.

Na analise quantitativa dos descritores moleculares?
calculados pelo programa DRAGON notamos maior
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significancia nos descritores relacionados com a
geometria 3D da molecula, como os descritores
GETAWAY (Geometric Topology and Atom Weights
Assembly) que relaciona atomos com a geometria
central molecular, descritores RDF Radial Function
Distribution) que esta relacionado com distancias
interatomicas e principalmente os descritores 3D-
MoRSE (Molecule Representation of Structure based
on Electron diffraction) que como os descritores RDF
também independem do ndmero de atomos da
molécula, apresentam exatiddo em relagcdo as
dimensdes 3D e também invaridncia com relacdo a
translacdo e rotacdo da molécula. Representam a
influéncia 3D em diferentes propriedades da molécula
e dao informacbes sobre a ramificacdo das
moléculas.

Os resultados mais significativos foram obtidos
através dos descritores 3D MoRSE e posteriormente
submetidos aos célculos de algoritmo genético
utilizado pelo programa MobyDigs estdo
representados na equagao a seguir:

AB = -1,46(x 0,36) Mor24u + 1,05(x 0,36) Mor24m

+2,21(+ 0,54) Mor31v + 4,09(+ 0,17)
(n=13; r’=0,93; s=0,058; F=43,92;
Spress=0,082)

Qcv=0,87;

Conclusdes

Melhores resultados foram obtidos com descritores
gerados a partir da geometria 3D dos compostos
estudados, em especial descritores Mor24u, Mor24m
e Mor31lv sdo descritores pertencentes a classe 3D
MORSE. Estes descritores refletem a distribuicdo em
trés dimensGes de diferentes propriedades
moleculares e expressam informacdes sobre a
ramificagdo das moléculas.

Os descritores obtidos representam principalmente
caracteristicas estéricas da molécula.
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