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Resumo

A modelagem molecular e os modelos de relagdo quantitativa entre estrutura e atividade (QSAR) tém se
destacado como ferramentas estratégicas no desenvolvimento de novos farmacos, possibilitando analises in silico
gue reduzem custos, tempo e o0 uso de animais em testes laboratoriais. Estas tecnologias, reconhecidas por
orgdos reguladores como a ANVISA, promovem uma triagem mais precisa de compostos com potencial
farmacoldgico, contribuindo para a seguranca e eficacia dos medicamentos. Este trabalho tem como objetivo
demonstrar, por meio de revisdo narrativa, a aplicabilidade dessas abordagens com base em documentos
regulatérios e estudos cientificos atuais. A metodologia foi fundamentada em cinco fontes principais, incluindo
publicacbes da ANVISA, um relatdrio técnico da ALTOX, um estudo nacional sobre doenc¢as negligenciadas e
diretrizes do Ministério da Ciéncia, Tecnologia e Inovacdo (MCTI). Os resultados indicam que os modelos
computacionais, como o0 OECD QSAR Toolbox, Toxtree e ADMET Predictor, sdo eficazes na previsdo de
propriedades toxicoldgicas e farmacocinéticas, além de serem aceitos como métodos alternativos validos nas
submiss@es regulatdrias. A aplicacdo pratica desses métodos esta evidenciada na avaliacdo de impurezas
genotoxicas e na selecdo de candidatos a farmacos para doencgas tropicais negligenciadas. Conclui-se que as
ferramentas in silico representam uma evolu¢é@o nos processos regulatérios e de pesquisa, promovendo inovacao,
ética e eficiéncia no setor farmacéutico.
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