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Os o6leos de peixe sdo ricos em acidos graxos poliinsaturados, como o 6mega-3 ¢ 6mega-6 ¢
possuem grande relevancia nutricional por oferecer acidos graxos com propriedades
funcionais essenciais a saude humana. No entanto, a presenca de multiplas insaturagdes torna
esses lipidios altamente suscetiveis a oxidacdo durante a estocagem, o que resulta na
formacdo de compostos toxicos e perda da qualidade sensorial e nutricional. O objetivo do
trabalho ¢ investigar as interagdes moleculares do 6mega-3 e dmega-6 com o oxigénio,
avaliando a energia de afinidade, distancia de interagdo e tipo de ligagdo, com foco na
propensdao a oxidagdo e impacto na qualidade desse 6leo. Como metodologia, foram
realizadas docagens moleculares entre 4acidos graxos e oxigénio com uso de softwares de
modelagem. As estruturas foram criadas e otimizadas no Avogadro e Gaussian, analisadas no
AutoDock4 e AutoDock Tools, e visualizadas no software Discovery Studio. Os resultados
obtidos indicam que as moléculas de acido docosahexaenoico e acido eicosapentaendico
apresentaram uma energia de afinidade de -0,8 kcal/mol. Esse valor sugere uma maior
propensao dessas moléculas a interagir com o oxigénio, o que pode levar a um aumento no
processo de oxidacdo, comprometendo sua qualidade. A média da distincia de interacdo entre
as moléculas e o oxigénio foi de 2,44785 A, fornecendo uma medida adicional da
proximidade e potencial de interagdo entre os compostos. Em todas as docagens, o tipo de
interacdo que ocorreu foi a H-Acceptor, ou seja, ligacdes do tipo aceitadoras de hidrogénio.
Este tipo de interacdo intermolecular ocorre quando um atomo de hidrogénio ¢ atraido por um
atomo altamente eletronegativo, como o oxigénio. A conclusdo do estudo indica que os
acidos graxos poli-insaturados presentes nos 6leos de peixe, especialmente o acido docosa-
hexaenoico (DHA) e o acido eicosapentaenoico (EPA), apresentam elevada propensdo a
interagdo com o oxigénio, evidenciada pela energia de afinidade de -0,8 kcal/mol e pela
distancia média de 2,44785 A, o que reforca sua vulnerabilidade ao processo oxidativo, além
disso, o tipo de interagdo predominante identificado foi H-Acceptor, caracterizado pela
atragdo de atomos de hidrogénio pelo oxigénio, altamente eletronegativo, confirmando o risco
de formagao de produtos de oxidagdo que comprometem a qualidade nutricional e sensorial
desses lipidios. Dessa forma, torna-se essencial adotar estratégias eficazes de conservagio e
armazenamento para preservar as propriedades funcionais e os beneficios a satde associados
ao consumo de 6mega-3 e dmega-6.
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