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A malária é uma doença tropical infecciosa que possui a maior taxa de mortalidade ao redor do mundo. De
acordo com a Organização Mundial da Saúde (OMS), estima-se que, no ano de 2019, cerca de 229 milhões
de casos da doença tenham ocorrido em todo o planeta, com cerca de 409 mil mortes em decorrência
da infecção, das quais 67% representam mortes de crianças com menos de cinco anos de idade.(1)
Atualmente, a África subsaariana é a região mais afetada pela doença, representando 94% de todos os
casos estimados para o ano de 2019.(1).No Brasil, a área endêmica compreende a região Amazônica,
principalmente devido às condições sociais, demográficas e ambientais. A malária é causada vários
protozoários do gênero Plasmodium, sendo o Plasmodium falciparum o principal causador das mortes
por essa doença. Esse parasito possui um ciclo de vida complexo, sendo transmitido para hospedeiros
humanos por meio de mosquitos fêmeas do gênero Anopheles infectados. O tratamento para formas
mais severas da doença é realizado com a terapia combinada de derivados da artemisinina (ACT).(2)
Entretanto, há um aumento da resistência do parasito aos múltiplos medicamentos disponíveis para
o tratamento, de modo que fica evidente uma grande necessidade de se desenvolver novos fármacos
antimaláricos. Assim, investigar novos compostos como uma alternativa é uma estratégia bastante
atrativa para a descoberta de novos agentes terapêuticos para o tratamento da malária.(2) Neste trabalho,
descrevemos a construção de um banco de dados de estruturas químicas e atividade inibitória do P.
falciparum. A base de dados contém moléculas testadas contra diferentes cepas do parasito causador da
malária, extraídas do mais renomado periódico em química medicinal, o Journal of Medicinal Chemistry,
publicados desde a década de 1970 até 2021. Para cada molécula, o banco possui informações como
propriedades físico-químicas, potência antiplasmodial, cepa na qual foi testada e, quando disponível, o
alvo molecular no qual a molécula foi testada. Atualmente, o banco possui mais de 2.000 moléculas que
foram manualmente curadas. Essa base de dados será útil para a construção e treinamento de modelos
generativos através de métodos de aprendizado de máquina, os quais têm sido cada vez mais utilizados
para a descoberta de novos fármacos.(3) Esses modelos serão utilizados para a descoberta e planejamento
de novas moléculas como candidatas a compostos líderes para a malária.
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