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1. INTRODUGAO

Desde o principio do século passado, a correlagdo estrutura
molecular-odor é um grande mistério para os cientistas. O odor €
uma percepgdo quimica mais conhecida nos seres vivos, mas
pouco compreendida. Os pesquisadores estudam caracteristicas
estruturais, propriedades fisico-quimicas € de respostas
psicofisicas, e procuram correlaciona-las com as respectivas
respostas olfativas. Por essa razéo, o olfato tornou-se um campo
rico para especulagdes e é constatado, por dados de literatura, que

um maior nimero de teorias foi proposto do que para outra fungao
sensorial.

37



Ainda ndo houve elucidagd@o desse mistério de teoria do odor em
correlagdo com a estrutura molecular de substancias odoriferas, €
este esclarecimento é de grande importéncia, uma vez qué permite
avangos tanto na area quimica como bioquimica. Prever 0 odor de
substancias quimicas antes de serem sintetizadas ou isoladas, €
reproduzir um dado odor complexo com uma facilidade bem maior
do que aquela atualmente empregada, sao exemplos do
desenvolvimento que sé pode alcangar na area quimica. No setor
bioquimico, além da identificagdo dos receptores olfativos
humanos, € do entendimento do seu mecanismo de agéo, ha
descobertas recentes de que certos tipos de odores podem
interferir.sobre o sistema nervoso dos seres humanos, como, por
exemplo, fragancias de pinho alertam sentidos humanos €
misturas citricas sdo refrescantes.

Ao mesmo tempo, o grande avango da computagdo e incessante
desenvolvimento de softwares cada vez mais completos €
abrangentes, fez com que €ssa area se tornasse essencial para o
estudo da correlagdo estrutura molecular-odor, € com esta
importante ferramenta tornar-se-a possivel 0 esclarecimento desse
mistério.

2. MOLECULAS ESTUDADAS

As moléculas em analise sjo diversas, e variam desde cadeias’

parafinicas até aromaticos conjugados, como S€ pode observar
nos exemplos citados abaixo.

Incluem-se nessas moléculas pares encantioméricos queé
produzem odores distintos, e isto mostra a importancia do
conhecimento da conformagéo da molécula, o que pode ser
explicado pela quiralidade das proteinas (receptores olfativos) que
podem interagir de forma distinta com as duas formas
enantioméricas de uma molécula quiral odorifera, originando,
assim, uma diferenca de impressdo de odor. Entretanto, nao
devemos esquecer que diversos pares quirais apresentam odores

bastante similares, 0 que nao invalida a suposi¢éo de receptores
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prOJEICOHS, pois a forma da molécula como "sentida" pelo receptor
pode ndo depender somente da sua estrutura, com também da

confprmagao no momento de contato e da "atitude” com a qual a
molécula se apresenta ao receptor.

Exemplos de moléculas estudadas:

¢ 2-undecanona maltol

e p-ionona furaneol

« dicetona p-mentano
¢ 7-hidrdxi-b-ionona d e |-carvona
« vanilina isopulegol

« isovanilina neo-isopulegol
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