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Resumo

A investigagdo de compostos bioativos naturais envolve a integracdo das areas de quimica, ciéncia dos
alimentos e farmacologia. O presente estudo propde uma metodologia que utiliza de forma sinérgica banco de
dados e ferramentas computacionais para analise das propriedades de absorcdo, biodisponibilidade e
caracteristicas farmacoldgicas desses compostos.

Para tanto, foram incorporados bancos de dados como PhytoHub, Phenol Explorer, ChemBL e FoodDB, além
de ferramentas como Rdkit em Phyton e sistama FAPS, cujo propdsito é avaliar o potencial bioldgico dos
compostos. A metodologia mostrou-se eficaz na analise sistematica de vastos conjuntos de dados,
possibilitando a priorizacdo dos compostos e a correlagao entre suas propriedades quimicas e a disponibilidade

nutricional.

Este enfoque multidisciplinar fornece uma base consistente para o avango da pesquisa e do desenvolvimento
em farmacos e alimentos funcionais, promovendo a articulagdo entre os fundamentos teoricos e suas aplicacte
praticas.

Palavras-chave: Biodisponibilidade, Food Science e Big Data.

Introducédo

A pesquisa de compostos bioativos naturais € inerentemente interdisciplinar, conectando quimica
computacional, ciéncia dos alimentos e farmacologia. A crescente demanda por abordagens sistematicas para
avaliacdo de flavonoides e acidos fendlicos impulsiona o desenvolvimento de metodologias integradas que
combinem multiplas bases de dados e ferramentas computacionais. Este trabalho propée um framework
inovador para avaliacdo sistematica de propriedades de absorcdo, biodisponibilidade e caracteristicas

farmacoldgicas de compostos bioativos, enfatizando a integracéo entre diferentes areas do conhecimento.

Métodos

A abordagem metodoldgica baseou-se na integracdo de quatro bases de dados principais: PhytoHub
(compostos fitoquimicos), Phenol-Explorer (polifendis em alimentos), ChEMBL (propriedades bioativas) e
FoodDB (composi¢cdo alimentar). Utilizou-se a biblioteca RDKit em Python para calculo de descritores
moleculares e propriedades fisico-quimicas. O sistema Flavonoid Absorption and Property Score (FAPS)

foi desenvolvido, integrando oito descritores moleculares ponderados para avaliacdo do potencial de absorcéo.
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A avaliacdo de drug-likeness foi conduzida aplicando métricas como a Regra dos 5 de

Veber, QED e pontuagao de citotoxicidade.

O pipeline computacional automatizou a extracdo, harmonizacdo e andlise de dados, garantindo
reprodutibilidade e escalabilidade. A interdisciplinaridade foi promovida pelo mapeamento de compostos para

fontes alimentares, conectando dados quimicos a informagdes nutricionais.

A validacdo metodolégica incluiu analise de padrdes de interacdo molecular, distribuicdo de propriedades
fisico-quimicas e correlagdes entre diferentes métricas de avaliacdo, testando o framework em um dataset

abrangente de compostos bioativos.

Resultados e Discussoes

O framework metodolégico demonstrou capacidade de processar e analisar grandes volumes de dados de
compostos bioativos de forma sistematica e reprodutivel. A integracdo multi-base permitiu analise abrangente

considerando propriedades quimicas, atividade biologica e contexto nutricional simultaneamente.

O sistema FAPS mostrou-se eficaz na diferenciacdo de compostos quanto ao potencial de absorcdo, fornecendo
critério quantitativo para priorizacdo. A aplicacdo de multiplas métricas de drug-likeness revelou padrdes

especificos para compostos naturais, contribuindo para adaptacdo de critérios farmacoldgicos tradicionais.

O mapeamento de fontes alimentares estabeleceu conexdes sistematicas entre propriedades quimicas e
disponibilidade nutricional, facilitando a traducdo de descobertas quimicas para aplicacGes praticas em

nutricdo e desenvolvimento de alimentos funcionais.

FIGURA: Diagrama do pipeline metodolégico integrando bases de dados, calculo
de descritores e avaliacao interdisciplinar
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Conclusdes

Este trabalho estabelece uma metodologia computacional robusta para avaliacdo sistemética de compostos
bioativos, demonstrando a viabilidade de abordagens interdisciplinares que integram cheminformatica, ciéncia
dos alimentos e farmacologia. O framework desenvolvido oferece protocolo reprodutivel e escalavel aplicavel
a diferentes classes de compostos naturais, contribuindo para a ponte entre conhecimento teorico e aplicacdo

pratica em desenvolvimento de farmacos e alimentos funcionais.

A metodologia proposta representa avanco significativo na sistematizacéo da pesquisa de compostos bioativos,
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investigacodes interdisciplinares.

Referéncias

Lipinski, C. A. et al. Experimental and computational approaches to estimate solubility and permeability

in drug discovery. Advanced Drug Delivery Reviews, 2001.

Veber, D. F. et al. Molecular properties that influence the oral bioavailability of drug candidates. Journal
of Medicinal Chemistry, 2002.

RDKIit Documentation. Open-source cheminformatics software. https://www.rdkit.org/

ChEMBL Database. European Bioinformatics Institute. https://www.ebi.ac.uk/chembl/

Phenol-Explorer Database. http://phenol-explorer.eu/
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