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Paul Ehrlich (1909) – Um farmacóforo "carries (phoros) the essential features

responsible for a drug’s (= pharmacon’s) biological activity" 

(Ehrlich. Dtsch. Chem. Ges. 1909, 42: p.17). 

Em 1977, Peter Gund atualizou a definição: "a set of structural features in a 

molecule that is recognized at a receptor site and is responsible for that molecule's

biological activity" 

(Gund. Prog. Mol. Subcell. Biol. 1977, 5: pp 117–143). 

IUPAC: "an ensemble of steric and electronic features that is necessary to ensure

the optimal supramolecular interactions with a specific biological target and to trigger 

(or block) its biological response".

Barreiro & Fraga: É o conjunto de características eletrônicas e estéricas que 

caracterizam um ou mais grupos funcionais ou subunidades moleculares, necessários 

ao melhor reconhecimento pelo receptor, logo para o efeito farmacológico desejado. 

Farmacóforo não é uma molécula real, nem associações de grupos funcionais; ao contrário, 

é um conceito abstrato que representa as diferentes capacidades de interações moleculares 

com o sítio de reconhecimento molecular de um dado bioreceptor. 
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Simvastatina & Atorvastatina



Grupamento farmacofórico

Hipótese de trabalho:



Identificando o GF

Atorvastatina no sítio de reconhecimento molecular pela HMGCoAR
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Vendas mundiais: US$  >150 bilhões 
(1991-2011)

Atorvastatina
sintetizada em 1985, por Bruce D. Roth, 

na Parke-Davis Warner-Lambert Co. 
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