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1 INTRODUCAO

O processo de descoberta e desenvolvimento de novos farmacos ¢ um dos maiores desafios
da biomedicina moderna. Estima-se que a criagdo de um medicamento inovador possa levar de 12 a
15 anos, exigindo investimentos superiores a bilhdes de dolares, desde a identificagdo do alvo
bioldgico até a aprovagdo clinica (NOGUEIRA, 2024). Além disso, grande parte dos candidatos a
farmacos fracassa em fases intermediarias, o que aumenta ainda mais os custos e o tempo do
processo.

Nos ultimos anos, a inteligéncia artificial (IA), em especial o aprendizado de maquina (AM),
tem se destacado como ferramenta promissora para enfrentar esses desafios. Diferente das
abordagens tradicionais, os algoritmos de AM sdo capazes de analisar grandes volumes de dados,
identificar padrdes complexos e gerar predi¢des mais rapidas e precisas. Essa capacidade vem sendo
aplicada ndo apenas na area de diagnoéstico médico, mas também em prognostico clinico e na
descoberta de novos compostos terapéuticos (GARZON; BARBOSA, 2023). Estudos recentes
indicam que modelos de aprendizado profundo, como redes neurais convolucionais (CNNs) e
autocodificadores variacionais (VAE), ja sdo empregados para interpretar imagens médicas, prever
evolugcdo de doencas e propor moléculas bioativas inéditas. Essas aplicagdes reduzem etapas
laboratoriais, aceleram a pesquisa e ampliam a chance de sucesso clinico (BARBOSA et al., 2023;
NOGUEIRA, 2024).

Outro campo de impacto ¢ a farmacogenOmica, que estuda como variagdes genéticas
influenciam a resposta a medicamentos. O uso de AM nessa area permite prever como diferentes
perfis gendmicos responderdo a determinados farmacos, abrindo caminho para terapias
individualizadas. Leal (2022) demonstrou essa aplicabilidade em estudos envolvendo o cancer de
esofago, destacando o potencial de personalizacdo da oncologia de precisdo. Por fim, a integragdao
entre modelagem molecular e aprendizado de maquina j& gerou resultados promissores em doencas
infecciosas como malaria e COVID-19, com novos compostos in silico sendo posteriormente
validados em laboratério (NOGUEIRA, 2024).

Diante desse panorama, este estudo buscou revisar e analisar sistematicamente as aplicagdes
do aprendizado de maquina na descoberta de novos compostos terapéuticos, destacando beneficios,
limitacdes e perspectivas para a medicina de precisao.

2 OBJETIVO

Investigar e sistematizar as aplicagdes do aprendizado de maquina no processo de
descoberta de novos compostos terapéuticos, identificando metodologias, resultados e tendéncias
que possam contribuir para a pesquisa biomédica e para o desenvolvimento de farmacos mais
eficazes e acessiveis.

3 MATERIAL E METODOS
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Este trabalho foi desenvolvido como uma revisdo sistematica da literatura. Foram

consultadas as bases de dados PubMed, Scopus, Google Scholar e Biblioteca Virtual em Saude
(BVS), utilizando descritores como machine learning, drug discovery, artificial intelligence in
medicine € pharmacogenomics.

Os critérios de inclusdo consideraram estudos:

publicados nos ultimos cinco anos (2019-2024);

artigos revisados por pares ou trabalhos académicos originais (teses/dissertacoes);
disponiveis em texto completo;

que aplicassem aprendizado de maquina diretamente em diagndstico médico, prognostico ou
descoberta de novos medicamentos.

Foram excluidos artigos duplicados, textos sem revisdo cientifica e estudos que nao

relacionassem IA e biomedicina. Apos a triagem de 18 trabalhos, foram selecionados 6 estudos
originais, priorizando os que apresentaram maior relevancia metodologica e robustez de resultados.
Os trabalhos selecionados foram categorizados em trés eixos:

1.
2.
3.

Aplicagdes em diagnostico e prognostico clinico;
Descoberta de medicamentos em big data (QSAR, triagem virtual e otimizacio ADMET);
Modelagem molecular, farmacogenomica e terapias personalizadas.

Os dados foram organizados em quadros comparativos, destacando algoritmos empregados,

metodologias, vantagens, limitagdes e resultados. Também foram analisadas as tendéncias de
publicagdes para verificar o crescimento do campo.

4 RESULTADOS E DISCUSSAO

A analise mostrou que o aprendizado de maquina promoveu avancos em diferentes areas:

a) Diagnoéstico e progndstico médico - Os algoritmos de aprendizado vém sendo aplicados
com destaque na radiologia e na oncologia. Redes neurais convolucionais (CNNs) alcangam
alta precisao na deteccdo de tumores em exames de imagem. Além disso, modelos de
prognostico auxiliam médicos a estimar a progressao de doengas cronicas, personalizando o
tratamento (GARZON; BARBOSA, 2023). Nessa mesma linha, Lima (2024) aplicou
modelos de aprendizado profundo para diferenciar tumores pulmonares primarios de
metastases em exames de tomografia computadorizada, alcangando resultados consistentes e
refor¢ando a utilidade do aprendizado de maquina em cendrios clinicos complexos.

b) Descoberta de farmacos e big data - O crescimento das bases quimicas e genOmicas
favoreceu o uso do AM em estratégias como QSAR, que correlaciona estruturas quimicas
com atividade bioldgica, e triagem virtual, que simula a interacao de milhares de moléculas
com alvos proteicos. Barbosa et al. (2023) identificaram que algoritmos de aprendizado sao
os mais eficazes nesse contexto, reduzindo tempo e custo das pesquisas.

c) Farmacogenomica e medicina personalizada - A dissertagdo de Leal (2022) mostrou a
capacidade de redes neurais em prever respostas genéticas a 174 farmacos para cancer de
esofago. Essa abordagem aponta para uma era de tratamentos sob medida, nos quais o
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perfil genético do paciente determina o medicamento mais eficaz e com menos efeitos
colaterais.

d) Modelagem molecular aplicada a doencas infecciosas - Nogueira (2024) aplicou
autocodificadores variacionais (VAE) para gerar milhares de moléculas inéditas contra
malaria e COVID-19. Entre os compostos propostos, alguns passaram por testes
experimentais e mostraram atividade inibitoria relevante. De forma complementar, Mioto
(2023) aplicou algoritmos de aprendizado em dados clinicos de tuberculose, prevendo
desfechos como abandono de tratamento e Obito. Esses exemplos evidenciam que o uso
combinado de modelagem molecular, anélise preditiva e aprendizado de maquina pode
acelerar tanto a descoberta de moléculas bioativas quanto a gestdo de doencas infecciosas
em larga escala.

4.1 Desafios identificados
Apesar dos resultados positivos, persistem limitagdes significativas:

e qualidade dos dados: inconsisténcias e falta de padronizagdo comprometem a robustez dos
modelos;

* interpretacdo dos algoritmos: muitos modelos de AM funcionam como “caixas-pretas”,
dificultando a explicagao clinica;

¢ dependéncia de infraestrutura computacional avancada: estudos como o de Lima (2024)
mostram que o treinamento de redes profundas em imagens médicas exige hardware
especializado, como GPUs de alto desempenho, o que limita a aplicagdo pratica em
institui¢des de saude com recursos restritos.

Esses desafios apontam para a necessidade de politicas de governanca de dados e
desenvolvimento de modelos mais interpretaveis.

5 CONSIDERACOES FINAIS

A andlise bibliografica realizada demonstrou que essa abordagem vem se consolidando como
eixo central no avango da medicina computacional, confirmando que o objetivo proposto foi
alcangado. Constatou-se que o aprendizado de maquina ja ndo se restringe ao apoio em tarefas
auxiliares, mas atua como ferramenta estratégica capaz de acelerar o desenvolvimento de
medicamentos, reduzir custos e ampliar a eficacia de terapias. Nesse sentido, o campo da
farmacogenomica se destaca, pois permite a personalizacdo de tratamentos a partir de dados
gendmicos, contribuindo diretamente para a medicina de precisao.

Ao mesmo tempo, os estudos analisados reforcam que a integracdo entre modelagem
molecular e técnicas de aprendizado pode gerar solucdes inovadoras para doengas infecciosas e
cronicas, indicando que o impacto do AM vai além do ambito académico, mas sim podendo
alcancar a area social e econdmica ao possibilitar terapias mais acessiveis e eficazes. No campo da
farmacogenomica, os resultados revelam a importancia de personalizar tratamentos com base em
perfis gendmicos, contribuindo para a consolidagdo da medicina de precisao. Ao mesmo tempo,
aplicagdes em diagndstico por imagem e progndstico clinico reforcam que a IA ja desempenha
papel decisivo na pratica médica.
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Entretanto, algumas limitagdes continuam. A qualidade dos dados biomédicos permanece um
desafio, visto que a falta de padronizacdo compromete a reprodutibilidade dos modelos. Além disso,
a interpretabilidade dos algoritmos, muitas vezes vistos como “caixas-pretas”, dificulta a aceitacao
clinica e a confianca de profissionais de saude. Ainda assim, conclui-se que o aprendizado de
maquina ja se configura como um dos principais vetores de inova¢do na farmacologia
contemporanea. Seu impacto vai além da descoberta de medicamentos, abrindo caminho para uma
transformagdo estrutural na forma como a medicina compreende, diagnostica e trata doengas. A
consolidagdo desse potencial dependera da articulacdo entre ciéncia de dados, pesquisa
experimental e politicas de regulamentacdo adequadas, garantindo que os beneficios alcancem de
forma equitativa a sociedade.
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