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Introdução 

O Efavirenz (EFV) é um inibidor não-nucleosídeo 

da transcriptase reversa (NNRTI) do HIV-1, utilizado 

como parte do coquetel para o tratamento da AIDS 

(Figura 1). Recentemente, começou a ser produzido 

no Brasil, sob encomenda do Ministério da Saúde. 

Este trabalho apresenta um estudo computacional 

(estrutural/vibracional) e FT-IR da molécula de EFV. 

 

Figura 1. Estrutura do NNRTI Efavirenz (Sustiva®). 

Resultados e Discussão 

O espaço conformacional do fármaco foi estudado 
através de simulações de dinâmica molecular NVT, 
utilizando o método semiempírico AM1 como campo 
de forças. As conformações obtidas foram então re-
optimizadas usando-se o funcional de intercâmbio e 
correlação BLYP, com as bases aug-cc-pVDZ e cc-
pVDZ, como implementado no pacote Gaussian 03.  

Foram obtidos dois confôrmeros para o EFV, muito 

próximos em energia, que diferem principalmente na 

orientação do grupo ciclopropila (Figura 2). 

 

Figura 2. Os dois confôrmeros do Efavirenz obtidos 
neste trabalho e suas energias relativas (kcal/mol). 

 
Os cálculos computacionais foram feitos sobre um 

dímero do EFV, já que evidências experimentais têm 
mostrado que o composto, em fase sólida, encontra-
se nesse estado [1]. O dímero de menor energia foi 
aquele formado por duas unidades do confôrmero a. 

 

Figura 3. Estrutura otimizada para o dímero a-a. 
 

As distâncias e ângulos de ligação calculados para 

a forma dimérica estão em concordância com dados 

cristalográficos publicados recentemente [1], assim 

como as freqüências vibracionais experimentais (IR) 

e calculadas, conforme Tabela 1. 

 
Tabela 1. Freqüências vibracionais, experimentais e 
calculadas, para o dímero de EFV. As intensidades 
relativas (km/mol) são dadas entre parênteses 

 

Conclusões 

O método computacional utilizado mostrou-se útil 

na previsão da conformação e espectro IR do EFV. 
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