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PALAVRAS-CHAVE: malaria, artemisinina, método ab initio

A malaria é a mais importante das doencgas parasitarias dos tropicos, abrangendo uma populagéo de risco
que corresponde a 32% da populagdao mundial. De acordo com a OMS, em 2003, cerca de 350 a 500
milhdes de pessoas no mundo inteiro contrairam a doencga. Devido ao aparecimento de cepas resistentes,
os medicamentos antimalaricos convencionalmente utilizados na terapia tém diminuido a efetividade,
criando desta forma uma ameaca ao controle desta endemia. A artemisinina (Fig. 1), principio ativo extraido
da planta Artemisia annua L., tem sido utilizada pela medicina tradicional chinesa por mais de dois mil anos
com o proposito de controlar e reduzir os sintomas da doenga, constituindo alternativa terapéutica eficaz.
Foram realizados calculos de orbitais moleculares ab initio em niveis HF e B3LYP com os conjuntos de base
6-NG, 6-N++G, 6-NG** e 6-N++G**, onde N=31 e 311, a fim de avaliar as propriedades estruturais da
artemisinina. A aplicagdo de métodos quimiométricos ndo supervisionados, HCA e PCA, permitiram a
separacdo dos métodos ab initio HF e B3LYP e, também, a visualizagdo dos conjuntos de base que
apresentaram resultados mais aproximados aos dados experimentais: B3LYP/6-31G**, B3LYP6-311G**,
B3LYP/6-31++G** e B3LYP/6-311++G**.

Figura1.Artemisinina.



