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Lung cancer kills the most men and the second that kills the most women (behind only breast cancer). 
The in silico study makes it possible to search for new drugs at low cost, with a greater possibility of rapid 
manufacturing and a lower future cost for their manufacture. The objective of this study was to analyze 
an antineoplastic activity of the compounds of Artemisia annua to obtain an active substance that can 
reach the molecular target of the cancer cells. Compounds with antineoplastic effects were selected 
using Scielo, PubMed, and ScienceDirect platforms. Afterward, the first screening of compound com-
pounds was performed with a high ability to predict biological and pharmacological activity through 
the PASS Prediction, Pubchem, and Swiss ADME platforms. After the current screening, we determined 
the toxicological and molecular target prediction by the Portox II and Swiss Target Prediction platforms. 
As a final part, molecular docking and redocking were performed for a compound using the PDB server 
and the GOLD Suite 5.7.0 program. For another, we completed the pharmacophoric mapping using 
the Binding DB and PharmaGist database. The compounds scopoletin and caffeic acid were the most 
promising structures in silico models capable of interacting with EGFR (epidermal growth factor) and 
MM-9 (metalloproteinase type 9), respectively. The results obtained that these structures are promising 
to be tested in in vitro and in vivo tests about the antineoplastic activity. In addition, in silico analyses 
help to understand the biological effects of A. annua extracts regarding antineoplastic evidence.
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O câncer de pulmão é o com maior taxa de mortalidade entre homens e o segundo que mata mais 
mulheres (atrás apenas do câncer de mama). Os estudos in silico possibilitam a busca de novos candi-
datos a fármaco com menor custo e com mais rapidez. O objetivo deste estudo foi analisar a potencial 
atividade antineoplásica dos compostos de Artemisia annua para a obtenção de moléculas mais 
promissoras que possam atingir o alvo molecular das células cancerosas. Os compostos presents na 
espécie A. annua foram selecionados nas plataformas Scielo, PubMed e ScienceDirect. Posteriormente, 
a primeira triagem de compostos foi realizada para direcionar as potenciais atividades biológicas e 
farmacológicas por meio das plataformas Pubchem, PASS Prediction e SwissADME. Após esta triagem, 
foi realizada a predição toxicológica e na busca de alvos pelas plataformas Portox II e Swiss Target 
Prediction, respectivamente. Posteriormente, o docking foi realizado empregando o programa GOLD 
Suite 5.7.0. Também foi realizado o mapeamento farmacofórico usando o servidor PharmaGist. Os 
compostos escopoletina e ácido caféico foram as estruturas mais promissoras em modelos in silico 
capazes de interagir com EGFR (fator de crescimento epidérmico) e MM-9 (metaloproteinase tipo 9), 
respectivamente. Os resultados obtidos sugerem que essas estruturas são promissoras para serem 
testadas in vitro e in vivo sobre a atividade antineoplásica. Além disso, as análises in silico ajudam a 
compreender os efeitos biológicos dos compostos presents na espécie A. annua em relação às evidên-
cias antineoplásicas.
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