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Introducción. 
La enfermedad de Chagas es mortal y producida por el hemoparásito Trypanosoma cruzi que se 
transmite al humano mediante insectos hematófagos. Según la OMS1 cerca de diez millones de 
personas están infectadas y más de veinticinco millones se encuentran en riesgo de contraer dicho 
padecimiento en el mundo. Nifurtimox y Benznidazol son los únicos medicamentos con actividad 
antichagásica en el mercado, no son muy efectivos ya que no erradican al parásito, además presentan 
alta toxicidad y efectos adversos en el paciente, debido a que en su estructura se incluye un anillo de 5-
nitrofurano cuyo mecanismo desencadena una cascada de radicales libres de oxígeno e hidroxilo2, que 
son tóxicos para el parásito y para las células humanas. El objetivo de este trabajo es analizar la 
estructura electrónica, las propiedades fisicoquímicas y aromáticas de nifurtimox y análogos a través 
de métodos teóricos, con la finalidad de comprender mejor la relación estructura-actividad y generar 
en futuros trabajos nuevas moléculas con mayor actividad y menor toxicidad. 
Metodología. 
A través de métodos basados en la Teoría de Funcionales de la Densidad (B3LYP/6-311+G**) se 
obtuvieron y analizaron parámetros geométricos, electrónicos y fisicoquímicos para la molécula de 
nifurtimox y una serie de análogos. Los descriptores químico-cuánticos como dureza, índice de 
electrofilia, índice de aromaticidad, cargas atómicas e isosuperficies de HOMO-LUMO y potencial 
electrostático se obtuvieron mediante cálculos puntuales a nivel B3LYP/6-311+G(2d,2p). 
Resultados y discusión.  
Del análisis de resultados obtenidos de las moléculas de nitrofuranos que contienen al grupo 
azometino se observó que la nifuroxazida es la molécula más ácida que el nifurtimox y sus análogas. 
Los descriptores químico-cuánticos muestran que el Nifurtimox posee el mayor índice de 
aromaticidad, el menor índice de electrofilia y una dureza intermedia; mientras que Nifurfolina 
presentó el valor de índice de aromaticidad y dureza más bajos. El análisis de las cargas atómicas y las 
isosuperficies del potencial electrostático ilustraron sitios importantes de interacción en el anillo 
nitrofurano del nifurtimox y algunos de sus análogos, los cuales podrían ser susceptibles a ataques de 
naturaleza electrofílica. Los parámetros geométricos de los ángulos dihedros muestra que el grupo 
nitro es coplanar al anillo furano lo que provoca una mayor deslocalización de la densidad electrónica. 
Conclusiones.  
El estudio de la estructura electrónica y de las propiedades fisicoquímicas de nifutimox y moléculas 
análogas mostró que las moléculas que poseen grupos azometino son menos ácidas, más aromáticas y 
menos reactivas que las moléculas que contienen grupos vinilo. Es importante mencionar que el 
estudio de estas moléculas permitirá proponer nuevas estructuras con la finalidad de reducir su 
toxicidad y potenciar su efecto terapéutico. 
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