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INTRODUCCION

La Organizacion Mundial de la Salud (OMS/WHO) indica que a
nivel mundial la malaria es la causante de entre 219-451
millones de nuevos casos de malaria y entre 660,000-1,238,000
muertes |[1]. La malaria es causada por cuatro especies de

Plasmodium siendo el P, falciparum (PF), el causante principal de
las complicaciones clinicas y los fallecimientos anuales en el
mundo [2].
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METODOLOGIA La Fig. 3 y Fig. 4 observamos la representacion de la

Se realiz6 el curado de ocho bases de datos con el programa diversidad basada en fingerprints de las 6 bases analizadas.
MOE [3], correspondiente a: una de Productos Naturales, cinco

de compuestos sinteticos y dos de referencia. 1= 7
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el espacio quimico en 3D con el programa Datawarrior [4]. S B S e B
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moleculares (fingerprint): ECFP-4, MACCs Keys (166 bit) y Similaiy Sy

PUBCHEM (881 bit) y CDF se realizoé con paquete de rcdk. [5]. Fig. 3 Curva de distribucion de  Fig. 4 Curva de distribucién de

La Complejidad estructural fue examinada mediante los frecuencia acumulativa (CDF) basada frecuencia acumulativa (CDF) basada
en ECFP-4 en MACCS Keys

descriptores: fraccion de carbonos con hibridacién sp? (Fsp?3),
fraccion de centros quirales (CCF), fraccion de Aatomos La Fig. 5-10 muestran la distribucion de los descriptores topo-

aromaticos (Faro-atm), globularidad (Glob), indice de forma, estructurales de compleiidad de las 8 bases de datos evaluadas.
flexibilidad molecular y complejidad molecular [6].
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