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O mecanismo de agado de qualquer farmaco é de suma importancia para o desenvolvimento do mesmo.
Assim, teve por objetivo neste trabalho estudar teoricamente alguns intermedidrios de reacdo da
artemisinina, a qual possui atividade antimalarica contra Plasmodium falciparum. Foram feitos estudos
computacionais utilizando calculos ab initio. As geometrias da artemisinina e de alguns intermediarios
foram otimizadas e calculou-se as energias eletrénicas e livres das moléculas em questdo com o intuito
de verificar a espontaneidade de algumas rotas de reagbes propostas. Observou-se, através da analise
das energias eletronicas e energias livres, que o intermediario 20 (Figura) forma-se preferencialmente do
ponto de vista energético, além de ser o mais estavel. A analise das energias eletrénicas e livres mostra
que ha a liberagdo de —72,18 kcal mol™ e de —82,24 kcal mol”, respectivamente, para a formagao deste
intermediario, sendo assim a rota preferencial.



