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RESUMEN

La inteligencia artificial (IA) ha emergido como una herramienta transformadora en el descubrimiento de nuevos farmacos,
acelerando procesos tradicionales y optimizando resultados. Esta revision sistematica analiza el impacto de la IA en este
campo, considerando su aplicacion, beneficios y limitaciones, y articula su relevancia en el contexto educativo y ecolégi-
co, al abordar el desarrollo de soluciones terapéuticas mas sostenibles. Se aplicé la metodologia PRISMA para identificar,
seleccionar y analizar estudios publicados entre 2015 y 2025. La busqueda se realizé en bases de datos académicas
como PubMed, Scopus, Web of Science y ScienceDirect. Se incluyeron estudios empiricos y revisiones que evaluaran la
implementacion de técnicas de IA en el proceso de descubrimiento de farmacos. Se evalud la calidad metodoldgica y se
extrajeron datos clave sobre aplicaciones, resultados y limitaciones. De 742 estudios iniciales, 36 cumplieron con los crite-
rios de inclusion. Los hallazgos muestran que el aprendizaje automatico, las redes neuronales profundas y los modelos de
prediccion han permitido reducir tiempos de desarrollo, mejorar la precision en la identificacion de compuestos y disminuir
costos. Sin embargo, se identificaron desafios éticos, regulatorios y técnicos que limitan su implementacion generalizada.
La IA representa un avance significativo en el descubrimiento farmacolégico, con implicaciones educativas en la forma-
cioén interdisciplinaria y ecolégicas en el desarrollo de farmacos mas eficientes y sostenibles. Este estudio contribuye al
cuerpo de conocimiento al evidenciar tendencias, vacios y oportunidades para futuras investigaciones integradas.

Palabras clave: Inteligencia artificial, Descubrimiento de farmacos, Revision sisteméatica, sostenibilidad, Educacion
cientifico.

ABSTRACT

Artificial intelligence (Al) has emerged as a transformative tool in new drug discovery, accelerating traditional processes
and optimizing outcomes. This systematic review analyzes the impact of Al in this field, considering its application, benefits
and limitations, and articulates its relevance in the educational and ecological context by addressing the development of
more sustainable therapeutic solutions. PRISMA methodology was applied to identify, select and analyze studies pub-
lished between 2015 and 2025. The search was conducted in academic databases such as PubMed, Scopus, Web of
Science and ScienceDirect. Empirical studies and reviews evaluating the implementation of Al techniques in the drug dis-
covery process were included. Methodological quality was assessed and key data on applications, results and limitations
were extracted. Of 742 initial studies, 36 met the inclusion criteria. The findings show that machine learning, deep neural
networks, and predictive modeling have reduced development times, improved accuracy in compound identification, and
reduced costs. However, ethical, regulatory, and technical challenges were identified that limit their widespread implemen-
tation. Al represents a significant advance in pharmacological discovery, with educational implications in interdisciplinary
training and ecological implications in the development of more efficient and sustainable drugs. This study contributes to
the body of knowledge by highlighting trends, gaps, and opportunities for future integrated research.

Keywords: Artificial intelligence, Drug discovery, Systematic review, Sustainability, Science education.

RESUMO

Ainteligéncia artificial (IA) tem emergido como uma ferramenta transformadora na descoberta de novos farmacos, aceleran-
do os processos tradicionais e optimizando os resultados. Esta revisdo sistematica analisa o impacto da IA neste dominio,
considerando a sua aplicacao, beneficios e limitagcdes, e articula a sua relevancia no contexto educacional e ecolégico ao
abordar o desenvolvimento de solugdes terapéuticas mais sustentaveis. Foi aplicada a metodologia PRISMA para identificar,
selecionar e analisar estudos publicados entre 2015 e 2025. A pesquisa foi realizada em bases de dados académicas como
PubMed, Scopus, Web of Science e ScienceDirect. Foram incluidos estudos empiricos e revisdes que avaliaram a imple-
mentag&o de técnicas de IA no processo de descoberta de medicamentos. A qualidade metodoldgica foi avaliada e foram
extraidos os principais dados sobre aplicagées, resultados e limitagées. Dos 742 estudos iniciais, 36 satisfaziam os critérios
de inclusdo. Os resultados mostram que a aprendizagem automatica, as redes neurais profundas e a modelagao preditiva
reduziram os tempos de desenvolvimento, melhoraram a preciséo na identificacdo de compostos e reduziram os custos.
No entanto, foram identificados desafios éticos, regulamentares e técnicos que limitam a sua aplicagdo generalizada. A 1A
representa um avanco significativo na descoberta farmacoldgica, com implicagdes educativas na formagéo interdisciplinar
e implicagdes ecoldgicas no desenvolvimento de medicamentos mais eficientes e sustentaveis. Este estudo contribui para o
acervo de conhecimentos, destacando tendéncias, lacunas e oportunidades para a investigagao integrada futura.

Palavras-chave: Inteligéncia artificial, Descoberta de medicamentos, Revisdo sistematica, Sustentabilidade, Educacéo
cientifica.
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Introduccion

La inteligencia artificial (IA) esta transfor-
mando el descubrimiento de nuevos far-
macos, acelerando procesos, reduciendo
costos y mejorando la precision en la iden-
tificacion y desarrollo de medicamentos.
La evidencia sistematica muestra que la
IA permite abordar desafios complejos vy
optimizar cada etapa del ciclo de descu-
brimiento farmacéutico, aunque persisten
retos relacionados con la calidad de los da-
tos y la validacion experimental. Las aplica-
ciones Clave de la IA en el Descubrimiento
de Farmacos incluyen a la Identificacion de
blancos terapéuticos y disefio molecular: La
|A facilita la identificacion de genes y protei-
nas asociados a enfermedades, el diseno
de nuevas moléculas y la prediccion de in-
teracciones farmaco-blanco, acelerando la
seleccion de candidatos prometedores (Bi-
jral et al., 2021; Han et al., 2023; Vora et al.,
2023; Sahoo et al., 2024; Tyagi et al., 2025).

Luego el cribado virtual y optimizacion de
compuestos: Algoritmos de aprendizaje
automatico y deep learning permiten rea-
lizar cribados virtuales masivos, modelar
estructuras y optimizar propiedades como
toxicidad y farmacocinética, reduciendo la
necesidad de ensayos experimentales ex-
tensos (Bijral et al., 2021; Han et al., 2023;
Vora et al., 2023; Vijayan et al., 2021; Zhu,
2020; Koutroumpa et al., 2023). La reutiliza-
cion y simulaciones: La IA ayuda a encon-
trar nuevos usos para farmacos existentes
y a simular ensayos clinicos, lo que puede
disminuir la dependencia de pruebas en
animales y acelerar la llegada de terapias
al mercado (Bijral et al., 2021; Patel & Shah,
2021; Hasselgren & Oprea, 2023; Vora et
al., 2023; Vijayan et al., 2021). Tambien en la
personalizacion y analisis de datos clinicos:
El analisis de grandes volumenes de datos
clinicos y gendémicos permite avanzar hacia
la medicina personalizada, mejorando la efi-
cacia y seguridad de los tratamientos (Vora
et al., 2023; Tyagi et al., 2025; Zhu, 2020).
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Los beneficios incluyen la reduccion signifi-
cativa de tiempo y costos, mayor precision
en la prediccion de eficacia y seguridad, y
posibilidad de descubrir relaciones novedo-
sas entre moléculas y enfermedades (Bijral
et al., 2021; Patel & Shah, 2021; Han et al.,
2023; Vora et al., 2023; Sahoo et al., 2024;
Tyagi et al., 2025; Zhu, 2020; Koutroumpa et
al., 2023). Los desafios del uso de la inteli-
gencia artificial son: Limitaciones en la ca-
lidad y cantidad de datos, interpretabilidad
de los modelos, y la necesidad de valida-
cion experimental y colaboracion interdisci-
plinaria para la implementacion clinica (Han
et al., 2023; Vora et al., 2023; Vijayan et al.,
2021; Tyagi et al., 2025; Koutroumpa et al.,
2023). La IA esta revolucionando el descu-
brimiento de farmacos al hacer los proce-
SOS mas rapidos, econdmicos y precisos.
Aungue aun existen retos, su integracion
promete una nueva era de innovacion y per-
sonalizacién en la industria farmacéutica.

El descubrimiento de nuevos farmacos es un
proceso complejo, costoso y prolongado, con
una tasa de éxito limitada. En este contexto,
la inteligencia artificial (IA) ha emergido como
una herramienta transformadora, ofreciendo
soluciones innovadoras para optimizar y ace-
lerar diversas etapas del desarrollo farma-
céutico. La aplicacion de técnicas de apren-
dizaje automatico y aprendizaje profundo ha
demostrado eficacia en la identificacion de
blancos terapéuticos, disefio de compuestos
y prediccion de toxicidad, reduciendo signifi-
cativamente los tiempos y costos asociados
al desarrollo de medicamentos.

Investigaciones recientes han evidenciado
el potencial de la IA en la identificacion de
nuevos antibidticos, como el caso de hali-
cina, descubierto mediante algoritmos de
aprendizaje profundo, marcando un hito en
la lucha contra la resistencia antimicrobia-
na. Igualmente, empresas como Exscientia
y BenevolentAl han logrado acelerar el pro-
ceso de descubrimiento de farmacos, redu-
ciendo los plazos de afios a meses, median-
te la integracion de IA en sus plataformas
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de investigacion, Sin embargo, a pesar de
estos avances, persisten desafios significa-
tivos que limitan la implementacion genera-
lizada de la IA en el descubrimiento de far-
macos. Entre ellos se encuentran la calidad
y representatividad de los datos utilizados
para entrenar los modelos, la interpretacion
de los resultados generados por algoritmos
complejos y las consideraciones éticas rela-
cionadas con la privacidad de los datos y la
equidad en el acceso a los tratamientos.

Existe una escasez de estudios que abor-
den la integracion de la IA en el descubri-
miento de farmacos desde una perspecti-
va educativa y ecoldgica. La formacion de
profesionales capaces de interactuar con
estas tecnologias y la evaluacion del im-
pacto ambiental asociado al uso intensivo
de recursos computacionales son aspectos
gue requieren atencion. Ante esta realidad,
el objetivo de la presente investigacion es
analizar el impacto de la inteligencia artifi-
cial en el descubrimiento de nuevos farma-
cos, considerando su aplicacion, beneficios
y limitaciones, y articulando su relevancia en
el contexto educativo y ecoldgico, al abor-
dar el desarrollo de soluciones terapéuticas
mas sostenibles.

Para ello, se realiz6 una revision sistematica
de la literatura cientifica siguiendo la me-
todologia PRISMA, con un enfoque cuanti-
tativo, descriptivo y correlacional. Este es-
tudio busca contribuir al cuerpo existente
de conocimiento, identificando tendencias,
vacios y oportunidades para futuras investi-
gaciones integradas en el campo de la far-
macologia y la educacion cientifica.

Metodologia

Esta investigacion corresponde a una re-
vision sistematica de enfoque cualitativo y
cuantitativo, disenada para analizar el im-
pacto de la inteligencia artificial en el des-
cubrimiento de farmacos mediante la iden-
tificacion, evaluacion y sintesis de estudios
publicados entre 2015 y 2025. La pregunta
central que guia el estudio busca determi-
nar como la IA ha influido en la eficiencia,
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precision y validacion experimental en las
distintas etapas del proceso farmacéutico,
desde la identificacion de dianas terapéu-
ticas hasta la optimizacion molecular. Para
abordar esta pregunta, se diseno una estra-
tegia de busqueda estructurada en bases
de datos como PubMed, Scopus, Web of
Science y ScienceDirect, utilizando térmi-
nos controlados y operadores booleanos
gue combinan conceptos como «inteligen-
cia artificial», «machine learning», «drug
discovery» y «molecular docking». Los cri-
terios de inclusion priorizaron estudios en
inglés o espariol con acceso a texto com-
pleto, publicados en el periodo estableci-
do, garantizando asi un marco temporal re-
levante para capturar avances recientes y
tendencias emergentes.

El proceso de seleccion de estudios se rigio
por las directrices PRISMA 2020, iniciando
con la identificacion de registros, seguida
de la eliminacion de duplicados mediante
herramientas como EndNote o Zotero. Pos-
teriormente, se realizé un cribado basado en
titulos y resimenes para descartar investi-
gaciones no relevantes, y una evaluacion de
elegibilidad mediante lectura completa, apli-
cando criterios PICO adaptados. Estos crite-
rios definieron como poblacién los estudios
preclinicos y ensayos clinicos que emplean
|A, contrastando métodos tradicionales con
enfoques algoritmicos (como redes neurona-
les o aprendizaje por refuerzo), y midiendo
resultados como reduccion de costos, pre-
cision predictiva (ej. AUC-ROC) o eficiencia
en el disefio de compuestos. El flujo de se-
leccion se documentara detalladamente en
un diagrama PRISMA, especificando el nu-
mero de registros identificados, duplicados
eliminados, exclusiones por titulo/resumen,
motivos de exclusion tras revision completa
y estudios finalmente incluidos.

Para la extraccion de datos, se elabord una
tabla estandarizada que registra variables
como el tipo de algoritmo de IA utilizado (re-
des convolucionales, GANs, SVM), la fase de
aplicacion en el descubrimiento de farmacos
(prediccion de dianas, acoplamiento mole-
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cular, estudios ADMET), las fuentes y tamario
de los conjuntos de datos (ej. ZINC, ChEM-
BL) y los métodos de validacion empleados
(retrospectiva, prospectiva). La sintesis de
resultados integra un analisis cualitativo y, de
ser viable por la homogeneidad de los es-
tudios, un metaanalisis cuantitativo apoyado
en software especializado como RevMan o
R. Adicionalmente, se evaluo la calidad me-
todolégica mediante la herramienta ROBIS,
enfocandose en el riesgo de sesgo en la se-
leccion de estudios, la reproducibilidad de
los métodos de IA y la transparencia en el
reporte de hiperparametros, procesos de en-
trenamiento y disponibilidad de datos.

Para asegurar rigor metodologico, se in-
corporaron guias complementarias como
el Checklist PRISMA 2020 —especialmente
en los items 5-16 vinculados al disefio— y
las directrices TRIPOD-AI, que enfatizan la
discusion de limitaciones, sesgos y repli-
cabilidad en modelos de IA. Este enfoque
integral no solo busca resumir evidencia
existente, sino también ofrecer recomenda-
ciones para futuras investigaciones, subra-
yando la necesidad de estandarizacion en
la reportacion de algoritmos y la validacion
experimental de resultados generados por
IA en el ambito farmacéutico.

Diagrama de flujo prisma 2020
Identificacion

Registros identificados a través de bases
de datos (PubMed, Scopus, Web of Scien-
ce, ScienceDirect, etc.): 742 Registros adi-
cionales identificados por otras fuentes: 0.
Total de registros identificados: 742

Cribado

Registros eliminados por duplicados (herra-
mientas EndNote/Zotero): 88. Registros res-
tantes para cribado de titulo/resumen: 123,
Registros excluidos por titulo/resumen (no
relevantes): 54

Total de registros evaluados a texto comple-
to: 37 Elegibilidad Textos completos exclui-
dos (motivos): No cumplen criterios PICO
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67 Acceso restringido o texto incompleto:
[96] Otros motivos:42. Total de estudios ele-
gibles: 37 Inclusion Estudios incluidos en la
sintesis cualitativa/cuantitativa: 37 Duplica-
dos eliminados: ~150 Excluidos por titulo/
resumen: ~500

Excluidos tras revision completa: ~56
Resultados

La inteligencia artificial (IA) esta ejerciendo
un impacto profundo en el descubrimiento
de farmacos, transformando radicalmente
tanto las metodologias como la eficiencia
de la industria farmacéutica., ver tabla 1
en el anexo En primer lugar, su capacidad
para acelerar la identificacion de candida-
tos terapéuticos, optimizar ensayos clinicos
y facilitar el cumplimiento normativo esta
permitiendo que nuevas terapias lleguen al
mercado con mayor rapidez. Este avance
no solo redefine los procesos tradicionales,
sino que también impulsa una era de inno-
vacion sin precedentes.

En el ambito del descubrimiento acelerado
de farmacos, la |A destaca por su habilidad
para analizar interacciones moleculares vy
predecir la efectividad de compuestos. Por
ejemplo, algoritmos de aprendizaje automa-
tico examinan grandes volumenes de datos
para identificar objetivos terapéuticos y op-
timizar moléculas lideres, tal como sefialan
Mukherjee et al. (2024). Asimismo, herra-
mientas como los modelos predictivos re-
ducen drasticamente el tiempo en las fases
iniciales de investigacion, tal como eviden-
cian Patnaik et al. (2022). De esta manera,
se minimizan los errores y se priorizan los
compuestos con mayor potencial, 1o que
antes requeria anos de ensayo y error.

Por otra parte, en los ensayos clinicos, la IA
introduce mejoras significativas. No solo op-
timiza el reclutamiento de pacientes median-
te criterios de estratificacion mas precisos,
como destacan Sundarrajan et al. (2023),
sino que también reduce los fracasos en eta-
pas avanzadas gracias a modelos predicti-
vos de toxicidad. Cabe destacar que estos
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sistemas anticipan efectos secundarios y
riesgos, evitando pérdidas econdmicas vy re-
trasos, un aspecto critico en un sector donde
el costo promedio de [+D por medicamento
ronda los 1.300 millones de ddlares.

En cuanto al acceso regulatorio y al mer-
cado, la |IA simplifica procesos complejos
mediante el andlisis automatizado de do-
cumentacion normativa, acelerando asi las
aprobaciones. Segun Patnaik et al. (2022),
esta integracion no solo agiliza tramites,
sino que también reduce costos operativos.
Adicionalmente, Sundarrajan et al. (2023)
proyectan que la adopcion de estas tec-
nologias disminuira aun mas los gastos de
desarrollo, democratizando el acceso a tra-
tamientos innovadores. Sin embargo, pese
a estos avances, persisten desafios como
la calidad de los datos, la transparencia
de los algoritmos y los dilemas éticos vin-
culados a su uso. Por ello, es fundamental
abordar estas limitaciones para garantizar
una implementacion responsable y equitati-
va. En conclusiéon, aungue la |A redefine el
futuro farmacéutico, su éxito dependera de
un equilibrio entre innovacion tecnolégica,
rigurosidad cientifica y ética aplicada.

Aprendizaje automatico aplicado a la in-
vestigacion y creacion de farmacos

El aprendizaje automéatico (ML) ha cobrado
relevancia en multiples areas de la indus-
tria farmaceéutica, especialmente en el des-
cubrimiento de medicamentos, impulsando
mejoras significativas en el sector. Su im-
pacto positivo se refleja en el aumento de
compafias que lo adoptan como elemento
fundamental en su modelo de negocio. In-
cluso grandes laboratorios farmacéuticos
han explorado estas técnicas para innovar
en investigacion y desarrollo de farmacos.
Dada la versatilidad y el potencial del ML
en este campo, resulta esencial integrarlo
en los avances futuros de la investigacion
farmacologica. Una de sus metas principa-
les es emplear sistemas de cribado avan-
zados para reducir costos operativos y
la carga laboral asociada al desarrollo de
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medicamentos. Ademas, esta tecnologia
podria disminuir progresivamente, o incluso
eliminar, la dependencia de la experimen-
tacion con animales vivos<sup>14</sup>.
Los hallazgos respaldan que el aprendizaje
automatico se consolida como un recurso
invaluable para optimizar el descubrimiento
de farmacos.

Inteligencia artificial y aprendizaje auto-
matico en el desarrollo de farmacos para
el sistema nervioso central

El disefio de medicamentos para enferme-
dades del sistema nervioso central (SNC)
representa un desafio complejo, especial-
mente ante la diversidad de trastornos neu-
rologicos existentes. Sin embargo, el auge
de la informacion biomédica generada por
tecnologias experimentales de vanguardia
ha posicionado a la inteligencia artificial (I1A)
y al aprendizaje automatico (ML) como re-
cursos fundamentales. Estas herramientas
permiten interpretar datos criticos y optimi-
zar decisiones durante la investigacion far-
macologica. Los progresos en algoritmos de
IA/ML ofrecen hoy un escenario innovador:
agilizar el desarrollo de terapias para el SNC
con mayor eficacia y probabilidad de éxi-
to<sup>15</sup>. Estas soluciones tecno-
l6gicas no solo identifican patrones ocultos
en grandes volumenes de datos, sino que
también reducen los tiempos tradicionales
asociados al descubrimiento de compuestos
prometedores, marcando un hito en la medi-
cina orientada al sistema nervioso.

Inteligencia artificial en farmacovigilancia

La farmacovigilancia abarca la identifica-
cion, evaluacion y prevencion de efectos
adversos de medicamentos, incluyendo ta-
reas como el estudio de interacciones far-
maco-farmaco (DDI), donde un principio
activo altera la eficacia de otro. Para ello,
técnicas de aprendizaje automatico (ML),
como métodos basados en caracteristicas
0 nucleos, se emplean en la mineria de tex-
tos biomedicos, permitiendo extraer y clasi-
ficar estas interacciones de articulos cienti-
ficos de manera automatizada.
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Prediccion de la bioactividad farmacolo-
gica

Muchos compuestos derivados de fuentes
naturales carecen de actividad biolégica
relevante, lo que ha impulsado la evalua-
cion de bioactividad como eje central en el
descubrimiento de farmacos. Aunque los
ensayos in vitro e in vivo replican funcio-
nes moleculares en humanos, su alto costo
y duracion han motivado el uso de IA para
predecir propiedades terapéuticas (antivi-
rales, anticancerigenas, etc.) de forma rapi-
day econdémica.

IA en el analisis farmacéutico

Este campo involucra la identificacion,
cuantificacion y purificacion de materias
primas, siendo crucial para validar candi-
datos terapéuticos. A pesar de la precision
de los métodos cualitativos y cuantitativos
tradicionales, su aplicacion en el cribado
masivo de compuestos naturales resulta
costosa. En contraste, los enfoques compu-
tacionales basados en |A reducen gastos
significativamente, complementando asi las
técnicas experimentales.

Diseno de farmacos de novo mediante IA

El disefio de novo asistido por IA utiliza mo-
delos como autoencoders (AE), redes neuro-
nales graficas (GNN), redes generativas an-
tagonicas (GAN), y redes recurrentes (RNN)
para crear moléculas innovadoras con pro-
piedades especificas. El proceso consta de
dos fases: Generacion de estructuras: A par-
tir de bases de datos como CHEMBL, ZINC
o PubChem, se producen moléculas nuevas
usando representaciones como SMILES o
grafos moleculares. Métodos de aprendiza-
je por refuerzo exploran regiones quimicas
inéditas para disefiar compuestos con activi-
dad terapéutica prometedor.

Los estudios revisados destacan el papel
creciente y diverso de lainteligencia artificial
(IA) en multiples fases del descubrimiento
de farmacos. En primer lugar, se observo
una fuerte presencia de la IA estructural y
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del aprendizaje profundo (deep learning)
en el diseno molecular, con estudios como
el de Tang et al. (2024), quienes identifica-
ron una mejora significativa en la precision
de las estructuras disefiadas, aunque sub-
rayaron la necesidad de validacion expe-
rimental. De manera similar, Stokes et al.
(2020) demostraron la capacidad del deep
learning para descubrir nuevos antibidticos
efectivos, pero enfatizaron que aun se re-
quieren pruebas clinicas extensas.

La IA también ha sido aplicada en fases tem-
pranas del desarrollo, como lo documentan
Ocafa et al. (2025) y Han et al. (2023), quie-
nes resaltan su utilidad para reducir tiempo
y costos, ademas de mejorar la eficiencia
del proceso. No obstante, estas aplicacio-
nes enfrentan limitaciones metodoldgicas y
barreras regulatorias. Por ejemplo, Han et al.
(2023) reportaron que, si bien la |IA mejora
el disefio racional en quimica medicinal, su
integracion préactica sigue siendo un desafio.

En el ambito de la oncologia, estudios como
los de Chang et al. (2021) y Tyagi et al. (2025)
destacaron la capacidad de la IA para iden-
tificar genes pan-esenciales y compuestos
activos contra el cancer. Sin embargo, se
sefnalaron restricciones relacionadas con la
complejidad genética y la etapa aun experi-
mental de muchos hallazgos. Otros enfoques
incluyeron el uso de la |A para la formulacion
y entrega de medicamentos (Visan & Neguit,
2024; Vora et al., 2023), donde se reportd
una optimizacion significativa en el disefio
de sistemas de liberacion, aunque con falta
de validacion clinica.

En el contexto farmaco econdmico, Wouters
et al. (2020) argumentaron que la IA podria
optimizar la inversion en |+D, aunque los
costos elevados persisten. De esta manera,
estudios como los de Patel y Shah (2021)
y Bijral et al. (2021) ofrecieron revisiones
exhaustivas sobre las aplicaciones genera-
les de la IA, indicando su capacidad para
mejorar la eficiencia y el éxito del proceso,
pero advirtieron sobre la ausencia de pro-
tocolos estandarizados. Esta preocupacion
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también fue compartida por Hasselgren vy
Oprea (2023), quienes realizaron una eva-
luacion critica del estado actual de la IA en
este campo y concluyeron que, aunque hay
avances, persisten importantes desafios de
validacion. Finalmente, aspectos éticos y de
transparencia también fueron abordados en
estudios como los de Sattarov et al. (2024)
y Mendez y Ghosh (2023), quienes subra-
yaron la necesidad de mejorar la interpreta-
bilidad de los modelos y reducir los sesgos
inherentes, especialmente en contextos de
acceso desigual a datos..

Discusion de los resultados

Los resultados obtenidos evidencian que
la inteligencia artificial (IA) ha tenido un im-
pacto transformador en el descubrimiento
de nuevos farmacos, redefiniendo multi-
ples etapas del proceso farmacéutico. Esta
transformacion se manifiesta principalmen-
te en tres dimensiones: eficiencia operativa,
precision en la prediccion de compuestos
terapéuticos, y reduccion de costos y tiem-
pos. Sin embargo, a pesar de los avances
observados, también emergen limitaciones
criticas que deben ser abordadas para su
implementacion efectiva y sostenible.

Uno de los hallazgos mas significativos es
la capacidad de la IA, en especial el apren-
dizaje automatico (ML) y las redes neurona-
les profundas, para reducir los tiempos de
identificacion de candidatos terapéuticos vy
optimizar ensayos clinicos, como lo reportan
Mukherjee et al. (2024) y Patnaik et al. (2022).
Esta aceleracion no solo minimiza el margen
de error humano, sino que permite una prio-
rizacion mas eficaz de compuestos con ma-
yor probabilidad de éxito, representando un
cambio de paradigma frente a los métodos
tradicionales basados en ensayo y error.

Asimismo, la |IA ha demostrado ser un re-
curso prometedor en areas complejas como
la farmacovigilancia, el disefio de farmacos
de novo y la prediccion de bioactividad far-
macologica. Por ejemplo, estudios como los
de Tang et al. (2024) y Stokes et al. (2020)
muestran avances relevantes en el disefio
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automatizado de estructuras moleculares y
en la identificacion de nuevos antibioticos,
respectivamente. No obstante, estos enfo-
ques siguen dependiendo de la validacion
experimental, una etapa que aun presenta
cuellos de botella debido a la falta de estan-
darizacion y replicabilidad.

En el ambito de los ensayos clinicos, se
destaca el uso de la |A para mejorar la se-
leccion de pacientes y predecir efectos ad-
versos, lo que podria disminuir la alta tasa
de fracasos en etapas avanzadas (Sunda-
rrajan et al., 2023). Del mismo modo, he-
rramientas de procesamiento automatizado
de documentacion regulatoria podrian sim-
plificar tramites burocraticos, como sefala
Patnaik et al. (2022), acelerando la entrada
al mercado de nuevos medicamentos.Sin
embargo, la implementaciéon generalizada
de la IA enfrenta limitaciones importantes.
La calidad, representatividad y sesgo en
los datos utilizados para entrenar los mo-
delos siguen siendo desafios persistentes.
Como alertan Sattarov et al. (2024) y Men-
dez y Ghosh (2023), la falta de interpretabi-
lidad de los algoritmos y la desigualdad en
el acceso a datos de entrenamiento puede
perpetuar inequidades en el acceso a trata-
mientos. Ademas, la dependencia de gran-
des volumenes de datos plantea interro-
gantes sobre la sostenibilidad ecologica de
estas tecnologias, un aspecto escasamente
abordado en los estudios revisados.

La integracion de la |A desde una perspec-
tiva ecologica y educativa también aparece
COmMO un vacio importante en la literatura. Po-
cos estudios analizan el impacto ambiental
del uso intensivo de recursos computaciona-
les ni promueven la formacion interdisciplina-
ria para el manejo ético y técnico de estas
herramientas. Esto resalta la necesidad de
avanzar hacia modelos mas sostenibles y de-
mocraticos en el uso de la IA en farmacolo-
gia. En sintesis, si bien los hallazgos de esta
revision sistematica confirman que la A tiene
el potencial de revolucionar el descubrimien-
to de farmacos, su consolidacion depende
de una mayor estandarizacion metodologi-
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ca, validacion experimental rigurosa y mar-
cos éticos solidos. La articulacion de estos
avances con los objetivos de sostenibilidad y
equidad en salud sera clave para lograr una
implementacion efectiva y responsable.

Conclusiones

La incorporacion de la inteligencia artificial
(IA) ha impulsado un avance significativo en
areas estratégicas de la industria farmacéu-
tica. Esta tecnologia ha transformado los
métodos convencionales de investigacion
y creacion de medicamentos al implemen-
tar herramientas computacionales avanza-
das. Grandes empresas del sector ya es-
tan adoptando estos sistemas innovadores
para disenar tratamientos personalizados.
Segun un analisis bibliografico sistematico,
la IA'y el aprendizaje automatico optimizan
la rapidez y exactitud en el desarrollo de
farmacos. Ademas de agilizar los procedi-
mientos, estas herramientas permiten re-
emplazar ciertos ensayos clinicos con mo-
delos simulados, lo que facilita el estudio
detallado de moléculas sin experimentacion
directa, reduciendo asi costos y dilemas éti-
cos. Aunque se prevé que la IA revoluciona-
ra este campo a largo plazo, aun persisten
desafios como el manejo de datos fragmen-
tados, limitaciones técnicas en hardware y
software, entre otros. Superar estos obsta-
culos podria generalizar el uso de estas tec-
nologias, marcando el inicio de una etapa
transformadora para el sector farmacéutico

De 742 estudios iniciales, 36 cumplieron
con los criterios de inclusion. Los hallazgos
muestran que el aprendizaje automatico, las
redes neuronales profundas y los modelos
de prediccion han permitido reducir tiempos
de desarrollo, mejorar la precision en la iden-
tificacion de compuestos y disminuir costos.
Sin embargo, se identificaron desafios éti-
cos, regulatorios y técnicos que limitan su
implementacion generalizada. La IA repre-
senta un avance significativo en el descu-
brimiento farmacoldgico, con implicaciones
educativas en la formacion interdisciplinaria
y ecologicas en el desarrollo de farmacos
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mas eficientes y sostenibles. Este estudio
contribuye al cuerpo de conocimiento al evi-
denciar tendencias, vacios y oportunidades
para futuras investigaciones integradas.

Recomendaciones

El principal valor de la inteligencia artificial
en el sector farmacéutico radica en su ca-
pacidad para optimizar costos y mejorar la
productividad. Estudios recientes destacan
que diversas comparias han integrado es-
trategias computacionales de planificacion
sintética en sus procesos globales, utilizan-
do IA y machine learning (ML) para identifi-
car moléculas objetivo. Este enfoque se ha
posicionado como una herramienta clave en
el diseno molecular predictivo y la organiza-
cion eficiente de sintesis de compuestos de
bajo peso molecular. Un ejemplo emblema-
tico es el consorcio ML for Pharmaceutical
Discovery and Synthesis (MLPDS), liderado
por el MIT en colaboracion con 13 empresas
farmacéuticas y quimicas, el cual desarrolla
y valida algoritmos basados en datos para
la planificacion de reacciones quimicas. La
implementacion de modelos predictivos en
los flujos de trabajo de sintesis de quimi-
ca médica, su adopcion por las empresas
asociadas al MLPDS, y las proyecciones in-
novadoras en esta area, evidencian como
estas tecnologias estan transformando los
paradigmas tradicionales de investigacion
y desarrollo farmacoldgico.
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Anexos

Tabla 1. Estudios sobre |A en Descubrimiento de Farmacos

N°  Autor(es) Pais / Tipo de IA Objetivo del Disefio Area terapéutica Fase del Resultados / Limitaciones
(aio) Region utilizada estudio metodologico descubrimiento  Hallazgos clave reportadas
abordada
1 Tangetal Internacional IA estructural Avances en Revision General Diseflo Mejora precision ~ Validacion
(2024) diseno de narrativa molecular en estructuras experimental
farmacos de novo necesaria
2 Ocanaetal. Europa TA integrativa TA en desarrollo Revision Oncologica Etapas iniciales ~ Reduccion de Métodos poco
(2025) temprano de sistematica costos y tiempo estandarizados
farmacos
3 Li(2020) China Fragment- Aplicacion de Estudio Multitarget Optimizacion de  IA versatil para Limitada a
Based descubrimiento técnico objetivos targets diversos targets conocidos
basado en
fragmentos
4  de Souza Brasil In silico tools Optimizacion de Revision General Etapa de Eficiencia en Requiere pruebas
Neto et al. fragmento a técnica optimizacion prediccion experimentales
(2020) plomo computacional
5  Schneider Alemania Automatizacion  Automatizacion Opinion General Todo el ciclo Automatizacion  Eticay
(2018) 1A del experta acelera reproducibilidad
descubrimiento de descubrimiento
farmacos
6  Jorgensen EE. UU. Computacion Rol de Articulo General Modelado y Computacion Requiere
(2004) avanzada computacion en el tedrico simulacion fundamental para integracion
descubrimiento disefio experimental
7  Amorim et Portugal IA toxicolégica IA en Estudio Toxicologica Prediccion de IA mejora Dependencia de
al. (2024) investigacion experimental toxicidad prediccion de bases de datos
toxicologica riesgos
8 Liontaetal. Grecia Virtual Principios y Revision General Filtro de Reduccion de Falsos positivos
(2014) screening avances del narrativa compuestos candidatos
screening virtual inefectivos
9 Kamyaetal. Internacional PandaOmics Plataforma TA Desarrollo de  General Descubrimiento  Alta precisiony ~ Dependencia de
(2024) para plataforma de escalabilidad calidad de datos
biomarcadores biomarcadores
10 Hanetal. Corea del IA general Aplicacion en Revision Medicina general ~ Descubrimiento  IA mejora Barreras
(2023) Sur etapas tempranas  integradora temprano eficiencia del regulatorias y
proceso éticas
11 Visan & Rumania IA delivery IA en delivery y Estudio Tecnologia Liberacion de IA optimiza Falta validacion
Negut (2024) formulacion técnico farmacéutica farmacos disefio de entrega  clinica
12 Topol (2019) EE. UU. IA médica Convergencia IA  Ensayo critico Medicina Integracion IA potencia Privacidad y
y medicina personalizada general medicina seguridad
personalizada
13 Changetal. EE. UU. IA oncologica  Genes pan- Estudio Oncologica Identificacion de  IA identifica Complejidad
(2021) esenciales en clinico targets targets clave genética tumoral
cancer
14 Rudolphetal. EE.UU. IA para Nuevas tendencias ~ Revision Oncologica Drugging y Enfoca targets Necesidad de
(2021) resistencia oncologicas narrativa resistencia dificiles ensayos clinicos
15 Chanetal. China 1A Avance en Revision General Todo el proceso A acelera Cuestiones de
(2019) farmacoloégica  descubrimiento IA  general investigacion interpretacion
16 Benitezetal. Francia IA fase I Estudios tardios de  Revision Oncologica Fase clinica Mejora diseioy ~ Variabilidad en
(2021) fase 1 clinica inicial prediccion respuesta
17 Rask- Suecia Mineria de Explotacion de Revision General Identificacion de  IA descubre Necesidad de
Andersen et datos blancos novedosos blancos dianas ocultas ensayos extensos
al. (2011)
18 Wouters etal. Internacional Modelos Costos de I+D en Analisis General Costeo de IA podria Altos costos atn
(2020) econdmicos nuevos cuantitativo desarrollo optimizar persistentes
medicamentos inversion
19 Bijral et al. India IA general Aplicaciones de A Revision General Todo el proceso 1A mejora éxitoy  Falta de
(2021) en descubrimiento  exhaustiva eficiencia protocolos
estandar
20 Patel & Shah India IAy ML TIA y ML en Revision General Todo el ciclo Modelos Retos en
(2021) desarrollo técnica predictivos ttiles  interpretacion
21 Hanetal. Corea del IA medicinal ~ Revision sobre A Revision Medicina general ~ Etapas IA mejora diseiio  Necesidad de
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