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Produtos naturais obtidos de plantas, fungos e microrganismos tém sido
amplamente empregados ao longo da histéria no tratamento de doencgas
infecciosas, inflamatdrias, metabdlicas, cardiovasculares, neoplasicas e
transtornos psiquiatricos. Seus efeitos terapéuticos s&do oriundos dos
metabdlitos secundarios, que apresentam elevado potencial farmacoldgico.
Uma etapa essencial no processo de descoberta de farmacos baseados em
produtos naturais é a selegdao das fontes naturais para extragao e isolamento
de metabdlitos bioativos com propriedades estruturais e biologicas de
interesse. Apesar do uso crescente de técnicas modernas de extragao, como
micro-ondas assistida, ultrassom assistido, fluido supercritico e liquido
pressurizado, os resultados podem variar conforme o método e a matéria-
prima. Nesse contexto, a integracao de ferramentas de inteligéncia artificial,
aprendizado de maquina e aprendizado profundo surge como alternativa
promissora para otimizar essas etapas, reduzindo -custos, tempo de
desenvolvimento e variabilidade. Este estudo teve como objetivo realizar uma
revisdo bibliométrica para analisar a tendéncia do uso da inteligéncia artificial
na producao e extracao de moléculas bioativas destinadas ao desenvolvimento



de fitofarmacos. A pesquisa foi conduzida na base Scopus, entre agosto e
setembro de 2025, sem restricdo temporal. Foram aplicadas combinagdes de
palavras-chave, incluindo “artificial intelligence”, “machine learning”, “deep
learning”, “phytopharmaceuticals”, “bioactive” e “drug discovery”. Os dados
obtidos foram processados e analisados utilizando o software VOSviewer, que
possibilitou a constru¢cdo de mapas de redes bibliométricas e a visualizagao
das relagdes entre autores, paises e areas de estudo. No total, foram
identificadas 546 publicacdes, sendo a primeira datada de 1991. Observou-se
um crescimento expressivo a partir de 2019, com o pico em 2025, totalizando
216 artigos. Os paises lideres foram China, india e EUA, enquanto a principal
area de pesquisa foi Bioquimica, Genética e Biologia Molecular,
correspondendo a 16,7% das publicagbes. As principais aplicagdes
identificadas incluem: mineragdo de dados e textos cientificos, extracao
automatica de informagdes quimicas e farmacologicas de publicagdes e textos
historicos, identificagdo e predicdo de produtos de biossintéticos microbianos,
possibilitando a descoberta de novos metabdlitos; predicado de propriedades e
atividades biologicas, identificagdo de proteinas-alvo e reposicionamento de
farmacos, além do desenvolvimento de novos compostos, em que modelos
generativos criam analogos sintéticos de produtos naturais com estruturas
simplificadas, maior poténcia e melhor perfil farmacolégico. Conclui-se que a
inteligéncia artificial otimiza desde a identificacdo até o desenvolvimento de
novos compostos inspirados em produtos naturais, representando uma
tendéncia em expansdo que pode redefinir o futuro da descoberta de
medicamentos. Contudo, ha desafios, como a limitagdo e o viés nos conjuntos
de dados, a necessidade de representacbes moleculares especificas para
produtos naturais e a integragdo entre modelos preditivos, sintese
automatizada e validacdo experimental. Os resultados apresentados fornecem
subsidios importantes para o embasamento cientifico e o direcionamento de
futuras investigagbes sobre a aplicagdo da inteligéncia artificial no
desenvolvimento de produtos naturais bioativos.
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