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Introdução
• Pesquisa interdisciplinar: química computacional +

ciência dos alimentos + farmacologia• Necessidade de

metodologias sistemáticas para compostos bioativos•

Framework inovador para avaliação integrada

Objetivos
• Desenvolver metodologia computacional integrada•

Criar sistema de pontuação preditivo (FAPS)• Estabelecer

critérios de drug-likeness para compostos naturais•

Mapear fontes alimentares e concentrações

Metodologia
O estudo integrou quatro bases de dados (PhytoHub, 

Phenol-Explorer, ChEMBL e FoodDB) para reunir 

informações sobre compostos bioativos e alimentos. Por 

meio da aplicação RDKit em Python, foram calculadas 

propriedades moleculares e físico-químicas. E com base 

nesses dados, foi criado o sistema FAPS para estimar o 

potencial de absorção de flavonoides. A avaliação de 

similaridade com fármacos considerou métricas como 

Lipinski, Veber, QED e citotoxicidade. O processo 

automatizado garantiu reprodutibilidade e permitiu 

explorar padrões e correlações em um conjunto amplo de 

compostos.

Resultados
• Distribuição de propriedades moleculares. Pipeline

automatizado e reprodutível• Sistema FAPS eficaz para

diferenciação• Mapeamento sistemático fonte-atividade•

Critérios adaptados para compostos naturais

Conclusões
✓ Metodologia robusta e interdisciplinar estabelecida✓

Framework escalável e reprodutível✓ Ponte entre

conhecimento teórico e aplicação prática✓ Base para

futuras investigações interdisciplinares
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