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El consumo de alimentos o de hiethas gue contengan un alto contenido de
compuestos antioxidantes es clave para la prevencidn de enfermedades como el
cancer, par ello es muy relevante para la salud describir de mejor forma los
mecanismos involucrados en la accion de estos compuestos.

Mediante el modelamiento molecular, & parir de la teoria funcional de la densidad
DFT es posible descrbir v establecer relaciones de estructura-actividad de
compuestos antiokidantes, pariculammente de compuestos como (o5 flovonoides
gque estan presentes en la flora de uso medicinala chilena, los cuales presentan
una alta capacidad antioxidante.

Existen descriptores moleculares de [a capacidad antioxidante, como el potencial
de ionizacidn | energia de enlace de hidrogeno: En el presente provecto se
propone adermas incluir descriptores de reactividad cormo nucleofilia-electrofli,
incluir el efecto de |3 deslocalizacidn electrdnica utilizando indicadores como los
"Corientes GQuimicos Independiente de los MOcleos" MICSY vy "Modelo de
Arormaticidad  Oscilador Hammonico" (HOMAY, finalmente el medio en el cual
ocurren las reacciones es muy impotante par ello tambign se propone en este
provecto evaluar el efecto solvente.

A partir de los Resultados obienidos se pretende establecer una relacidn
estructura-actividad de los compuestos estudiados v proponer nuewvos compuestos
para su uso comao antioxidantes.



