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Artemisinina é uma lactona sesquisterpénica com um grupamento endoperdxido,
a qual vem sendo usada contra cepas de Plasmodium falciparum resistentes ao
tratamento com cloroquina. Os compostos endoperdxidos agem supostamente
no grupo heme levando areducéao da ligagao peroxido e produgéo de radicais que
podem matar o parasita. De forma semelhante a artemisinina, outros compostos
naturais presentes na flora do semi-arido possuem o grupamento peroxido. No
entanto, as respectivas atividades antimalaricas destes compostos ndo foram
avaliadas. O presente estudo propde identificar potenciais farmacos
antimalaricos obtidos de fontes naturais, realizando para este fim técnicas
computacionais no intuito de estudar o mecanismo de acao entre os peroxidos e 0
grupo heme. De posse deste conhecimento sera estudado a interagado de 50
perdxidos naturais com o grupo heme fazendo a comparacdo com os valores
obtidos para a artemisinina. Inicialmente, uma busca conformacional sera
realizada através do método MM3 para cada molécula. Os conférmeros mais
estaveis serdo otimizados pelo método PM3(tm). A seguir, sera realizado um
docking entre os peréxidos e o grupo heme, seguido novamente de uma busca
conformacional. Finalmente, o complexo sera otimizado no intuito de obter os
orbitais HOMO, LUMO e MEP através do método PM3(tm). Todos esses calculos
serao realizados através do pacote Titan. Espera-se, portanto, que este estudo
tedrico possa identificar prototipos com grupamento endoperoxido obtido de
fontes naturais disponiveis na regido do semi-arido, visto que atualmente, a
malaria vem matando muito mais que a AIDS, além do pressuposto da crescente
resisténcia adquirida pelo parasita aos farmacos atuais.
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