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Resumo: Na śıntese qúımica, trabalha-se na busca de novos compostos qúımicos que
possam atender a determinados parâmetros, sobretudo, que sejam detentores de proprie-
dades espećıficas desejáveis. A Topologia Molecular tem sido utilizada neste ramo da
Qúımica como ferramente matemática na predição das potencialidades de uma molécula
em manifestar determinadas propriedades. Sendo implementado mesmo antes da śıntese
do composto, essa ferramenta matemática tem se mostrado capaz de produzir grande
economia de tempo e de recursos financeiros. Em [3], por exemplo, J. Gálvez et et al.,
1994; investigaram a ocorrência de propriedades analgésicas em um determinado grupo de
moléculas. Usando Topologia Molecular conseguiram prever com sucesso a ação analgésica
em algumas delas, o que culminou com a descoberta de novas moléculas detentoras desta
ação farmacológica. Há diversos exemplos de êxito do uso da Topologia Molecular na
seleção de novos compostos da indústria qúımica e farmacêutica (ver, por exemplo, [4],
[5] e [6]). Entretanto, a despeito do seu desenvolvimento eficaz há décadas, a Topologia
Molecular, conforme afirma [1], é pouco conhecida pela comunidade matemática.

No presente trabalho, a Topologia Molecular foi utilizada no estudo da predição de
atividade antioxidante de um grupo de compostos fenólicos. Com efeito, os compos-
tos antioxidantes presentes nos alimentos (de seres vivos em geral) são de demasiada
importância, sobretudo, pelo fato de que os mecanismos celulares metabólicos geram a
produção de radicais livres e os antioxidantes têm a função de reagir com os esses radicais,
não permitindo a oxidação e a consequente deterioração celular. Para os seres vivos é de
suma importância a ingestão balanceada de alimentos com moléculas com essa função,
como por exemplo a vitamina E, presente em óleos vegetais, a vitamina C, presente em
frutas ćıtricas, a Curcumina, presente no açafrão-da-tera, entre outras moléculas presen-
tes em alimentos naturais. É sabido que grande parte dos antioxidantes são moleculas
com a função orgânica fenol. Neste trabalho, investigamos a propriedade antioxidante de
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um grupo de compostos fenólicos e obtivemos um modelo de predição que pode auxiliar
na busca de novas substâncias com potencial antioxidante. Esse trabalho foi realizado
com suporte do convênio (no. 119/2021-UFV) entre a Universidade Federal de Viçosa e
a University of California, Riverside.
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