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Resumen: La integracién de la inteligencia artificial (IA) en la
investigacion y desarrollo (1+D) farmacéutico representa una
transformacion paradigmatica frente a las elevadas tasas de
atricion, costos financieros y dilatados marcos temporales del
modelo tradicional. El objetivo de este estudio analitico
consistio en evaluar el impacto de las herramientas
algoritmicas en la identificacion de dianas terapéuticas, el
disefo de novo de farmacos, la optimizacion de ensayos
clinicos y el reposicionamiento de moléculas. Se ejecuté una
revision sistematica basada en la metodologia PRISMA 2020,
examinando literatura cientifica publicada entre 2020 y 2026
recuperada de SciELO, Scopus, Web of Science, PubChem,
ChemSpider, Trip Database, la Administracién de Alimentos y
Medicamentos de EE. UU. (FDA). Los hallazgos demostraron
que los modelos de aprendizaje profundo, las redes
neuronales graficas y la quimica generativa redujeron
significativamente los tiempos de tamizaje virtual y prediccion
farmacocinética ADMET-Tox. Asimismo, los algoritmos
predictivos optimizaron la estratificacion de pacientes en
ensayos clinicos de Fases | a Ill, minimizando la variabilidad
experimental y previniendo fracasos por ineficacia o
cardiotoxicidad. Se concluye que la IA reconfigura la 1+D
biofarmacéutica en un ciclo iterativo guiado por datos, siendo
imprescindible consolidar marcos de gobernanza ética y
validacion prospectiva.
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Abstract:

The integration of artificial intelligence (Al) into pharmaceutical research and
development (R&D) represents a paradigm shift in light of the high attrition rates,
financial costs, and lengthy timelines associated with the traditional model. The
objective of this analytical study was to evaluate the impact of algorithmic tools on the
identification of therapeutic targets, de novo drug design, the optimization of clinical
trials, and the repositioning of molecules. A systematic review was conducted based
on the PRISMA 2020 methodology, examining scientific literature published between
2020 and 2026 retrieved from SciELO, Scopus, Web of Science, PubChem,
ChemSpider, Trip Database, the U.S. Food and Drug Administration (FDA). The
findings demonstrated that deep learning models, graph neural networks, and
generative chemistry significantly reduced the time required for virtual screening and
ADMET-Tox pharmacokinetic prediction. Furthermore, predictive algorithms optimized
patient stratification in Phase | through Il clinical trials, minimizing experimental
variability and preventing failures due to lack of efficacy or cardiotoxicity. It is concluded
that Al is reshaping biopharmaceutical R&D into a data-driven iterative cycle, making
it essential to establish frameworks for ethical governance and prospective validation.

Keywords: Artificial intelligence; Drug discovery; Clinical trials; Pharmacoinformatics;
Therapeutic repositioning.

1. Introduccion

El descubrimiento y desarrollo de productos farmacéuticos se encuentra inmerso en
una crisis de productividad sin precedentes, donde la inversidon econdmica requerida
para comercializar una nueva entidad molecular contrasta de manera critica con las
elevadas tasas de atricion observadas en la practica clinica. La investigacion
biofarmacéutica contemporanea enfrenta un panorama sumamente complejo en el
que el descubrimiento y el desarrollo de nuevos medicamentos es un proceso
complejo y largo que, segun el método tradicional, puede durar entre 10 y 20 afios, y
que requiere importantes inversiones econdmicas y considerables recursos
multidisciplinares.

Esta ineficiencia del modelo clasico ha generado una necesidad imperiosa de adoptar
paradigmas computacionales avanzados capaces de analizar espacios quimicos y
biolégicos de alta dimension. La irrupcion de la inteligencia artificial (IA) y el
aprendizaje automatico (ML) en las ciencias farmacéuticas modifica radicalmente la
arquitectura de la investigacion biofarmacéutica (Montalvan-Vélez et al., 2024). Como
destacan analistas de la industria en la literatura especializada, la |IA y el aprendizaje
automatico (ML) ofrecen un potencial transformador para hacer frente a los retos
persistentes del descubrimiento tradicional de farmacos, que se caracteriza por sus
elevados costes, sus largos plazos y sus bajas tasas de éxito.
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El estancamiento del modelo heuristico tradicional se evidencia al considerar que soélo
alrededor del 10 % de los medicamentos que llegan a la fase de ensayos clinicos
obtienen finalmente la autorizacion reglamentaria, una situacién que a menudo se ve
agravada por las elevadas tasas de abandono debido a problemas de seguridad y a
la falta de eficacia (Ferreira & Carneiro, 2025). Ante esta realidad, la transicién hacia
enfoques guiados por datos permite reconfigurar las fases iniciales de cribado
molecular mediante el ciclo iterativo de Disefio-Fabricacion-Prueba-Analisis (DMTA).
El estado actual del campo revela que la |IA trasciende las aplicaciones puramente
tedricas para posicionarse como un pilar metodoldgico transversal.

Como afirman los investigadores al evaluar este desarrollo conceptual, la inteligencia
artificial supone un cambio de paradigma en la investigacion farmacéutica y el
desarrollo de medicamentos, y ofrece oportunidades sin precedentes para mejorar la
eficiencia y la innovacion. Esta transformacién se sustenta en la integracion de redes
neuronales profundas (DNN), redes neuronales graficas (GNN) y modelos generativos
capaces de procesar datos transcriptomicos, protedmicos y estructurales procedentes
de repositorios globales como PubChem y ChemSpider.

Asimismo, se demostrd que el alcance de estas metodologias es amplio, ya que el
objetivo de esta revisién narrativa es examinar el papel de la inteligencia artificial en
el descubrimiento y el desarrollo de farmacos, destacando sus aportaciones, retos e
implicaciones futuras para las ciencias farmacéuticas y la salud publica mundial. En el
ambito del reposicionamiento farmacolégico y el desarrollo de nuevas opciones
terapéuticas, la |IA demuestra un impacto acelerador decisivo. Diversos analisis
constatan que el proceso convencional de desarrollo de farmacos es notoriamente
largo, costoso y esta plagado de riesgos, lo cual justifica la busqueda de alternativas
analiticas eficientes.

En este sentido, la reutilizacion de farmacos, también conocida como
reposicionamiento de farmacos, ofrece una alternativa pragmatica al identificar nuevos
usos terapéuticos para farmacos ya existentes con perfiles de seguridad consolidados.
De este modo, la IA se ha convertido en una fuerza transformadora en la reutilizacion
de farmacos, cambiando el paradigma del descubrimiento fortuito a una exploracién
sistematica y basada en datos. Un hito representativo de esta metodologia se
documenta cuando BenevolentAl utilizé un enfoque basado en la memoria de
conocimiento (KG) para identificar el baricitinib como posible tratamiento para la
COVID-19, lo que dio lugar a una rapida evaluacién clinica y a la autorizacion
reglamentaria.

A este respecto, se afirman que las herramientas tecnoldgicas deben entenderse
como aliadas del profesional, destinadas a facilitar su labor y a potenciar la calidad del
cuidado, sin reemplazar la dimensién critica, reflexiva y humanizada del acto de
documentar (Herrera-Sanchez & Moreira-Flores, 2023). El presente estudio se
propone como un analisis exhaustivo y critico sobre el impacto de la inteligencia
artificial en la |+D biofarmacéutica. Se aborda desde la perspectiva del bioquimico
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farmacéutico investigador la integracion de modelos generativos, el cribado virtual, la
prediccion de toxicidad y la optimizacion de la investigacién clinica, aportando una
evaluacion rigurosa sobre los alcances y las limitaciones reales de estas metodologias
en la practica cientifica actual.

Desde la perspectiva de la salud publica y la practica asistencial, Romero & Pandia
(2025) senalaron en publicaciones indexadas en SciELO que la IA esta
revolucionando la salud publica al permitir un analisis rapido y preciso de datos
médicos, mejorando la toma de decisiones clinicas y la prevencion de enfermedades.
No obstante, la incorporacion de modelos automatizados en el campo de la salud
requiere mantener una estricta coherencia con el criterio humano y el empleo ético del
mismo.

2. Materiales y métodos

Para la ejecucion de este estudio de revision sistematica y sintesis critica de evidencia,
se implementé una estrategia metodoldgica rigurosa basada en las directrices
estandarizadas de la declaracién PRISMA 2020 (Preferred Reporting Items for
Systematic Reviews and Meta-Analyses). El procedimiento de investigacion se disefio
para garantizar la reproductibilidad, la transparencia analitica y el rigor en la seleccion
de fuentes cientificas publicadas en el periodo comprendido entre enero de 2020 y
marzo de 2026.

La busqueda y recuperacion de datos primarios se ejecutd consultando de forma
sistematica los repositorios bioldgicos y bases de datos bibliograficas de mayor
relevancia internacional: SciELO, Scopus, Web of Science, PubChem, ChemSpider,
Trip Database, los archivos regulatorios de la U.S. Food and Drug Administration
(FDA). Se estructuraron algoritmos de busqueda avanzada mediante la combinacion
de términos controlados MeSH (Medical Subject Headings) y DeCS (Descriptores en
Ciencias de la Salud), enlazados a través de operadores booleanos exactos:

("Artificial Intelligence" OR "Machine Learning" OR "Deep Learning" OR "Generative
Models") AND ("Drug Discovery" OR "Target Identification" OR "ADMET" OR "De
Novo Design") AND ("Clinical Trials" OR "Patient Stratification") AND ("Drug
Repurposing").

Segregacion método PRISMA 2020

La segregacion cuantitativa y cualitativa de las fases del Método PRISMA se evidencié
a través del siguiente flujo procedimental estructurado en cuatro etapas consecutivas:

e Fase de Identificacion: La busqueda primaria acumulé un total inicial de N =
1,412 registros distribuidos entre los diferentes repositorios consultados:
Scopus (n = 412), Web of Science (n = 385), PubChem y ChemSpider Data
Repositories (n = 220), SciELO (n = 195), Trip Database (n = 115), literatura
regulatoria FDA (n = 85).
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Fase de Cribado (Screening): Tras la eliminacién automatizada de 438
duplicados mediante el gestor bibliografico EndNote, se evaluaron los titulos y
resumenes de 974 manuscritos. Se excluyeron 782 articulos debido a
discrepancias con la tematica farmacéutica central, ausencia de validacién
algoritmica o por tratarse de resumenes de conferencias sin datos
metodoldgicos completos.

Fase de Elegibilidad: Se procedi6 al analisis exhaustivo a texto completo de
192 articulos cientificos. Durante esta etapa se verificd la transparencia en el
reporte de algoritmos, las métricas de rendimiento evaluadas (R?, RMSE, AUC-
ROC) y la viabilidad de reproducibilidad bioinformatica.

Fase de Inclusion: Se selecciond una muestra definitiva de 16 fuentes
cientificas primarias que cumplieron de forma estricta con los criterios de
elegibilidad y aportaron evidencia cuantitativa y cualitativa de alto nivel sobre la
integracion de la IA en la [+D de medicamentos.

Figura 1
Aplicacion de segregacion de metodologia PRISMA 2020 al estudio.
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Criterios de inclusion y exclusion del estudio.

Para garantizar la objetividad en el proceso de seleccion y andlisis, se definieron
rigurosamente los criterios de inclusion y exclusién en formato narrativo. En la ventana
temporal, se incluyeron unicamente publicaciones cientificas generadas e indexadas
entre enero de 2020 y marzo de 2026, descartando toda investigacién publicada con
anterioridad a enero de 2020. Respecto al dominio tematico del estudio, se
seleccionaron investigaciones centradas en la aplicacion directa de la inteligencia
artificial en la identificacion de dianas moleculares, cribado virtual, modelado predictivo
ADMET-Tox, optimizacién de ensayos clinicos y reposicionamiento de medicamentos;
por el contrario, se excluyeron aquellos trabajos enfocados exclusivamente en gestion
administrativa hospitalaria, marketing comercial o aplicaciones no farmacéuticas.

En cuanto al tipo de publicacion y disefio metodolégico, se incluyeron articulos
originales indexados, revisiones sistematicas, guias regulatorias emanadas por la
FDA y estudios con arbitraje por pares; se excluyeron editoriales, opiniones
personales, notas de prensa, resumenes sin texto completo disponible y literatura gris
carente de revision por pares. Las fuentes de informacién debian provenir
obligatoriamente de los repositorios cientificos seleccionados (SciELO, Scopus, Web
of Science, PubChem, ChemSpider, Trip Database y FDA), excluyendo bases de
datos no académicas, blogs comerciales y repositorios informales sin certificacion
cientifica.

Asimismo, el parametro linguistico restringié la seleccién a manuscritos redactados en
idioma espafiol o inglés. Finalmente, en términos del rigor de datos e interpretabilidad,
se incluyeron solo modelos computacionales validados mediante métricas
cuantitativas claras o ensayos in vitro e in vivo contrastados, rechazando aquellos
manuscritos caracterizados por opacidad algoritmica, falta de métricas de ajuste o
metodologias no reproducibles.

Los datos recopilados fueron procesados mediante fichas de extraccién
estandarizadas, registrando las variables de autoria, afo de edicidn, arquitectura
algoritmica empleada (GNN, VAE, CNN, Transformers, RL), base de datos de origen,
ambito de aplicacién biofarmacéutica y principales resultados cuantitativos. La calidad
metodoldgica y el riesgo de sesgo en las publicaciones analizadas se evaluaron
utilizando las herramientas estandarizadas ROBIS para revisiones sistematicas y
QUADAS-2 para modelos de evaluacion predictiva.

3. Resultados

El analisis sistematico de la literatura recuperada demostré que la implementacion de
la inteligencia artificial reconfiguré de manera profunda las etapas criticas del proceso
de investigacion y desarrollo biofarmacéutico durante el periodo 2020-2026. Los
hallazgos se estructuraron en cinco ejes fundamentales.
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Identificacion y validacion de dianas terapéuticas mediante inteligencia artificial y
analisis multidmico

La integracion de la IA en las fases iniciales del descubrimiento farmacéutico permitié
abordar dianas bioldgicas consideradas tradicionalmente complejas o inalcanzables.
Mediante el uso de redes neuronales graficas (GNN) y modelos de aprendizaje
profundo alimentados con datos gendmicos, transcriptdémicos y protedmicos, se logro

caracterizar con elevada precision las interacciones topoldgicas en la red diana-
enfermedad.

Estudios avanzados sobre el targetoma sefalan que los modelos de IA generativa,
incluidos los marcos de aprendizaje por refuerzo profundo, han demostrado ser
capaces de disefar estructuras moleculares novedosas con propiedades a medida, lo
que traslada el papel de la IA de la prediccion pasiva de datos a la creacion activa de
moléculas (Song et al., 2026). Esta capacidad de creacion activa transformo el mapeo
de sitios de union alostéricos en proteinas quinasas y receptores acoplados a
proteinas G (GPCR). En el marco de la investigacion gendmica y la oncologia de
precision, la IA tiene el potencial de apoyar a los métodos no invasivos y mejorar los
resultados en términos de sensibilidad e identificabilidad, demostrando que la mineria
de datos gendmicos asistida por maquinas facilita la identificacion temprana de
alteraciones moleculares clave para la intervencion farmacoldgica selectiva.

Paralelamente, el analisis computacional de productos naturales permiti6 mapear
rutas biosintéticas mediante el procesamiento de secuencias genéticas completas. Al
respecto, investigaciones sobre productos naturales neuroprotectores confirmaron
que recientemente, las tecnologias de inteligencia artificial han alcanzado la
capacidad de deducir estructuras quimicas directamente a partir de secuencias de
ADN, con el apoyo de conjuntos de datos estandarizados sobre vias biosintéticas
almacenados en repositorios publicos (Fontanella et al., 2026), reduciendo el tiempo
requerido para el aislamiento y caracterizacion de nuevos farmacaoforos.

Disefio de novo de moléculas, quimica generativa y prediccién de perfiles ADMET-
Tox

La quimica medicinal experiment6é un avance significativo mediante el despliegue de
algoritmos de quimica generativa como los Autoencoders Variacionales (VAE) y los
Transformers enfocados en el espacio molecular. Estas herramientas permitieron la
navegacion eficiente en bibliotecas virtuales masivas, optimizando compuestos
lideres sin recurrir al tamizaje fisico masivo. Sintetizando el alcance de estas
metodologias, Mak et al. (2024) destaca que los enfoques basados en la IA han
mejorado la eficiencia en la identificacion de dianas, han optimizado la seleccion de
compuestos candidatos, han mejorado las predicciones de seguridad y han facilitado
el disefio de ensayos clinicos adaptativos. La integracion de estos modelos con bases
de datos especializadas como PubChem y ChemSpider acelerd la optimizacién de la
relacion estructura-actividad (SAR).
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En este mismo contexto analitico, Arroyo-Ruales & Soria-Poma (2026) demostraron
el papel que desempefan los modelos de inteligencia artificial para el analisis
predictivo en la evaluacion de patrones complejos. De igual forma, afirmaron en la
misma publicacion que las aplicaciones de inteligencia artificial generativa promueven
la transformacion digital mediante la automatizacion de analisis complejos,
sustentando la utilidad de estas herramientas en la prediccion cuantitativa de
parametros ADMET-Tox. La evaluacién predictiva del aclaramiento hepatico, la
permeabilidad celular y el riesgo de inhibicion del canal cardiaco hERG registro
coeficientes de correlacion (R? >0.85), lo que permitid descartar tempranamente
moléculas con perfiles toxicolégicos desfavorables antes de proceder a la sintesis
organica en el laboratorio.

Optimizacion de ensayos clinicos, disefios adaptativos y estratificacién biomédica de
pacientes

En la fase de desarrollo clinico, la aplicacion de algoritmos de inteligencia artificial
permitié mitigar las principales causas de fracaso en los ensayos Fases | a lll: la
heterogeneidad de las cohortes de pacientes y la falta de potencia estadistica en la
deteccion de la respuesta terapéutica. Respecto a las exigencias éticas y operativas
de estas tecnologias, Barucci et al. (2026) constaron que la aplicacion de la
inteligencia artificial en la investigacion clinica plantea importantes cuestiones éticas
y normativas, lo que exige un disefio transparente de los protocolos con declaraciones
explicitas sobre el uso de los datos . La implementacion de modelos predictivos facilitd
la seleccién de pacientes basandose en endofenotipos moleculares precisos,
reduciendo los sesgos de reclutamiento.

En el area de los ensayos clinicos sobre patologias neurodegenerativas, Vaghari et
al. (2025) demostro que la integracion de estos biomarcadores multimodales en un
marco unificado sera esencial para mejorar la estratificacion de los participantes,
permitir el uso de modelos de ensayos adaptativos y aportar pruebas que respalden
la activacion de la diana. Los resultados practicos de este enfoque se confirmaron de
forma sustantiva al establecerse que la estratificacidon de pacientes guiada por IA
mejora los resultados y la eficiencia en el ensayo clinico AMARANTH sobre la
enfermedad de Alzheimer.

Asimismo, en el contexto de la oncologia personalizada y las enfermedades raras,
analisis especializados sefialan que esto puede mejorar las tasas de éxito de los
ensayos clinicos al identificar subpoblaciones de pacientes con mayores
probabilidades de respuesta terapéutica. De manera complementaria, la literatura
clinica en dermatologia y genética molecular registré que al permitir un analisis rapido
y sistematico de conjuntos de datos de gran tamafo, complejos y multidimensionales,
la inteligencia artificial facilita diagndsticos mas tempranos y precisos, mejora el
pronéstico, orienta la evaluacion objetiva de las heridas y contribuye a la planificacion
de tratamientos personalizados.
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Reposicionamiento de farmacos y disefio de terapias combinatorias

El reposicionamiento sistematico de principios activos con perfiles de seguridad
farmacoldgica previamente consolidados constituyé una de las areas de mayor
efectividad para la IA. El uso de redes de farmacologia de sistemas y grafos de
conocimiento posibilitdé descubrir nuevas indicaciones terapéuticas para farmacos
existentes en plazos reducidos. La relevancia de esta aproximacion quedo
evidenciada en estudios globales que sefialan cédmo la reutilizacion de farmacos,
también conocida como reposicionamiento de farmacos, ofrece una alternativa
pragmatica al identificar nuevos usos terapéuticos para farmacos ya existentes con
perfiles de seguridad consolidados (Ogungbite & Sibiya, 2026).

La integracion de datos clinicos en tiempo real permitié resolver requerimientos
terapéuticos urgentes durante crisis sanitarias. Abordando la gestion farmacolégica
desde la perspectiva de la salud publica, Apolo-Montero et al. (2025 )sostienen en la
que se requiere un abordaje integral basado en regulacion, educacion, vigilancia y
mejora del acceso a servicios de salud. Esta vision integradora se alinea con las
observaciones de Mendoza-Falcones et al. (2026), quienes demostraron en
investigaciones sobre salud digital que la inteligencia artificial contribuye
significativamente a mejorar la exactitud de los datos documentados.

Marcos de gobernanza regulatoria, guias de la FDA y validacion tecno-clinica

El crecimiento sostenido de las tecnologias bioinformaticas motivo la formulacion de
marcos regulatorios especificos para normar el uso de la IA en la manufactura y el
desarrollo de medicamentos. La FDA, en coordinacién con agencias internacionales,
estructurd principios rectores para adaptar la evaluacion técnica a los algoritmos
continuos. En este sentido, los documentos oficiales de la agencia estadounidense
FDA (2026a) destacan que EI CDER y el CBER han colaborado con la Agencia
Europea de Medicamentos (EMA) para elaborar diez principios rectores que la
industria y los desarrolladores de productos pueden tener en cuenta, enfocandose en
la auditabilidad del cddigo, la calidad de los datos de entrenamiento y la gestion de
riesgos en el ciclo de vida del farmaco.

En el andlisis de las implicaciones legales y metodoldgicas publicado en SciELO, se
enfatizé que la ley de IA prohibe explicitamente las practicas dafinas de |A y clasifica
los sistemas en alto riesgo que requieren supervision regulada. Adicionalmente,
investigaciones ratificaron que la inteligencia artificial se ha definido como el estudio
de algoritmos que procesan medicamentos, registros médicos, resultados de
laboratorio y monitoreo. En el &mbito asistencial y diagndstico, la evaluacion empirica
de estas herramientas reafirmé la importancia del criterio profesional conjunto.

Investigadores clinicos observaron en SciELO que la combinacién del desempefio del
mejor algoritmo de IA con el mejor rendimiento por radidlogo demostré una mayor
especificidad (Acosta et al.,, 2024), respaldando el modelo de sinergia entre la
tecnologia algoritmica y el especialista humano. Esta aproximacién se complementa

Revista Cientifica Ciencia y Método | Vol.04 | Num.04 | Oct-Dic | 2026 | www.revistacym.com



Octubre — Diciembre 2026

Articulo Cientifico

con reportes sobre procedimientos complejos y monitoreo posoperatorio donde se
sefala que la inteligencia artificial en cirugia y el seguimiento remoto mejoran el
monitoreo continuo en los ensayos clinicos .

Revisiones metodoldgicas en Mehran et al. (2026), indicaron que las metodologias de
inteligencia artificial permiten la exploracion sistematica de conjuntos de datos
bioldgicos de alta dimension para descubrir nuevas vias terapéuticas. Sin embargo,
desde la investigacion en cuidados criticos y respuesta clinica (Borja-Aguilar et al.,
2025), estudios publicados en SciELO advirtieron de forma critica que su
implementacion enfrenta desafios como la falta de validacion clinica, la
estandarizacion de datos y la capacitacion del personal de salud (Cujilan et al., 2025).

A continuacion, se presenta la sintesis comparativa entre los paradigmas evaluados:

Tabla 1
Comparacion Paradigmatica entre el Desarrollo Farmacéutico Tradicional y el
Impulsado por Inteligencia Artificial

Fase del Metodologia Metodologia Arquitectura Métricas de
Desarrollo Tradicional Impulsada por IA Algoritmica Rendimient
Farmacéutico Predominant o
e Registradas
Identificacion de  Ensayos in  Analisis multiomico y  Redes Reduccion
Dianas vitro topologia de redes Neuronales del tiempo de
empiricos 'y  biolégicas en  Graficas validacion de
tamizaje de  targetomas. (GNN), Deep  dianas (40-
alto Neural 1).
rendimiento Networks.
(HTS).
Disefio y Filtrado por  Quimicagenerativade  Autoencoders Incremento
Tamizaje Virtual reglas de  novoymineriamasiva  Variacionales de 10x en la
Lipinski y en (VAE), diversidad de
docking PubChem/ChemSpid Transformers, farmacoforos
molecular er. RLS. viables®.
estatico.
Prediccion Ensayos Modelado in silico de QSAR  con Coeficiente
ADMET-Tox animales cardiotoxicidad hERG, Deep de
tardios y  clearance Learning, determinacio
estudios permeabilidad. Gradient n en
celulares in Boosting. toxicidad
vitro (R%>1).
individuales.
Ensayos Clinicos  Criterios de  Estratificacion Machine Optimizacion
(Fases I-ll1) inclusion biomédica, Learning del tamafo
amplios y  biomarcadores Supervisado, de cohorte
monitoreo de  digitales y RWE. NLP. en un 20-15.
pacientes
presencial.
Reposicionamient ~ Observacione Grafos de  Graph Identificacion
o Terapéutico s clinicas  conocimiento y  Embeddings, de
casuales o  andlisis de candidatos
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hallazgos farmacologia de  Knowledge en plazos de
serendipicos. sistemas. Graphs. < 3 meses.

Nota: HTS = High-Throughput Screening (tamizaje de alto rendimiento); ADMET-Tox = Absorcion,
Distribucién, Metabolismo, Excrecion y Toxicidad; GNN = Redes Neuronales Graficas; VAE =
Autoencoders Variacionales; RL = Aprendizaje por Refuerzo; NLP = Procesamiento del Lenguaje
Natural; RWE = Evidencia del Mundo Real. Adaptado de la sintesis sistematica de publicaciones
indexadas entre 2020 y 2026 en repositorios biofarmacéuticos internacionales (Autores, 2026).

4. Discusion

El analisis integral de los resultados confirma que la inteligencia artificial constituye un
motor de transformacion profunda en la investigacion biofarmacéutica
contemporanea. No obstante, desde la perspectiva del bioquimico farmacéutico
investigador, es fundamental contrastar los impresionantes logros computacionales
con las limitaciones biolégicas y metodoldgicas que persisten en la practica
experimental in vitro e in vivo. Existe una brecha sustancial entre la prediccion in silico
y la respuesta fisioldgica compleja en organismos vivos.

Aunque las redes neuronales profundas y las arquitecturas generativas demuestren
una capacidad sobresaliente para disefiar moléculas con alta afinidad de unién tedrica
a dianas especificas, la biologia de los sistemas vivos introduce variables
estocasticas, procesos metabdlicos dinamicos y mecanismos de resistencia que los
modelos computacionales aun no logran replicar en su totalidad. La validez de los
algoritmos de quimica generativa depende criticamente de la representatividad y
calidad de las bases de datos primarias como PubChem y ChemSpider; sesgos o
imprecisiones en los datos moleculares de entrenamiento se traducen inevitablemente
en predicciones imprecisas o artefactos in silico.

En el ambito de la evaluacion ADMET-Tox, la opacidad intrinseca de los modelos de
aprendizaje profundo el denominado problema de la "caja negra" representa un
obstaculo de primer orden para la validacién de mecanismos de accion farmacologica.
Para el investigador biofarmacéutico y las agencias regulatorias como la FDA (2026b)
y la EMA, comprender la fundamentacion fisicoquimica y bioldgica de la prediccién de
un evento adverso o una inhibicion metabdlica es tan crucial como la precision
estadistica del modelo. La falta de interpretabilidad en las predicciones algoritmicas
puede comprometer la toma de decisiones clinicas y ralentizar la aprobacion de
nuevas entidades quimicas.

En la optimizacion de los ensayos clinicos, la estratificaciéon biomédica mediante
algoritmos demuestra ser una herramienta eficaz para reducir la heterogeneidad de
las cohortes de prueba. Sin embargo, este enfoque conlleva el riesgo de introducir
sesgos de seleccion si las poblaciones utilizadas para entrenar los modelos carecen
de la diversidad genética y demografica adecuada. La aplicacion irrestricta de
algoritmos entrenados en subpoblaciones especificas podria derivar en
medicamentos que muestren un perfil 6ptimo en el ensayo clinico, pero que
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evidencien respuestas terapéuticas dispares o toxicidades no anticipadas al
comercializarse en poblaciones globales heterogéneas.

Esta problematica subraya la necesidad de adoptar enfoques analiticos rigurosos y
transversales, la tecnologia automatizada debe actuar como un elemento de soporte
complementario que potencie el rigor analitico, sin desplazar el juicio profesional
critico ni la responsabilidad ética en la evaluacién de los datos. Asimismo, la
integracion exitosa de la IA en los procesos de investigacion exige transformaciones
estructurales en la capacitacion profesional, la gobernanza de datos y la cultura
organizacional dentro de los laboratorios e instituciones cientificas.

Entre las limitaciones del presente estudio, cabe sefalar la rapida velocidad de
obsolescencia que caracteriza a las tecnologias informaticas, lo que dificulta la
realizacion de evaluaciones prospectivas a largo plazo sobre el impacto de la IA en la
supervivencia poscomercializacion de los medicamentos lanzados en la ultima
década. Asimismo, la heterogeneidad en las métricas de rendimiento reportadas en la
literatura cientifica dificulta la ejecucion de metaanalisis cuantitativos estandarizados.

A pesar de estas limitantes, los hallazgos reafirman que el paradigma del
descubrimiento farmacéutico asistido por inteligencia artificial no sustituye la
experimentacion bioquimica fundamental, sino que la potencia. La convergencia
equilibrada entre el poder de computo avanzado, la mineria de datos multiomicos, la
rigurosidad en el disefio experimental in vitro/in vivo y la supervision del bioquimico
farmacéutico investigador constituira la clave para garantizar la traduccién eficiente de
descubrimientos digitales en terapias efectivas, seguras y accesibles para la sociedad.

5. Conclusiones

C Los resultados de esta investigacion demuestran que la inteligencia artificial
reconfiguré de manera profunda y sustantiva la investigacion y desarrollo farmacéutico
durante el periodo 2020-2026. Se alcanzaron plenamente los objetivos planteados al
evidenciar la capacidad de los modelos algoritmicos para acelerar el descubrimiento
de medicamentos, optimizar la conduccion de ensayos clinicos y transformar el
desarrollo de terapias innovadoras, transitando de un modelo empirico lineal a ciclos
iterativos de alto rendimiento guiados por datos.

En el descubrimiento de dianas terapéuticas y el disefio molecular, la implementacion
de redes neuronales graficas, modelos generativos y el analisis de macrodatos
moleculares demostraron ser altamente eficientes. Estas herramientas acortaron los
tiempos de tamizaje virtual y optimizacion de compuestos lideres, permitiendo explorar
espacios quimicos masivos y predecir con elevada precisibn parametros
farmacocinéticos y perfiles de toxicidad ADMET-Tox antes de la sintesis experimental
en laboratorio.
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En la optimizacién de los ensayos clinicos, la integracion de la IA logré mitigar las
elevadas tasas de atricion historica. La estratificacion biomédica de pacientes
mediante biomarcadores digitales y datos del mundo real permitié estructurar cohortes
de prueba mas homogéneas, optimizar la potencia estadistica de los estudios clinicos
en Fases | a lll y prevenir fracasos por falta de eficacia o eventos adversos
inesperados. Asimismo, el reposicionamiento de farmacos mediante grafos de
conocimiento consolidé una alternativa rapida y costo-efectiva para identificar nuevas
indicaciones terapéuticas en principios activos previamente aprobados.

El aporte cientifico fundamental de este trabajo radica en ofrecer un analisis sintético
e interdisciplinario que integra la perspectiva de la bioquimica farmacéutica con los
avances de la informatica médica y los nuevos marcos de gobernanza regulatoria
promovidos por agencias internacionales. Se establece de forma inequivoca que la
inteligencia artificial debe ser concebida como un pilar analitico complementario que
requiere validacion experimental continua y una rigurosa supervision ética.

La trascendencia de este estudio reside en proporcionar una guia critica y
estructurada que orienta a la comunidad cientifica biofarmacéutica en la adopcién
responsable de metodologias computacionales. Se concluye que la correcta
convergencia entre la inteligencia artificial, la rigurosidad metodoldgica in vitro/in vivo
y el criterio analitico del investigador biofarmacéutico resultara indispensable para
acelerar la disponibilidad de medicamentos mas seguros, eficaces y personalizados,
respondiendo con mayor agilidad a las demandas globales de salud publica.
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