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Desde sus inicios, la humanidad ha enfrentado diversas
enfermedades que le han planteado el desafio de comba-
tirlas mediante una variedad de métodos, desde el uso de
recursos magicos y religiosos hasta el empleo de plantas
y raices medicinales.

Con el tiempo, estos esfuerzos evolucionaron hacia el
desarrollo de la farmacoterapia, permitiendo asi la cura
especifica de enfermedades.

En la actualidad, la bioinformatica es una disciplina
emergente de la era digital que emplea herramientas com-
putacionales para investigar y analizar acontecimientos
biolégicos. Ademas, ha revolucionado la forma en que en-
tendemos y aplicamos la informacién biolégica y molecular
en el ambito de la salud. Pero, {qué sabemos realmente
sobre la medicina tradicional?, écoémo se desarrollan los
medicamentos que en algin momento de la vida hemos
tomado o tomaremos?, écuanto tiempo se necesita para
desarrollar un medicamento y cémo la bioinformatica ha
impactado en dicho desarrollo? Aqui proporcionamos un
panorama general que responda a esas preguntas.

LA MEDICINA TRADICIONAL: UNA PRACTICA MILENARIA

La medicina tradicional, transmitida a lo largo de genera-
ciones, se basa en el uso de hierbas medicinales, rituales
curativos y conocimientos ancestrales que han sido fun-
damentales para tratar nuestras enfermedades.
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Nombre cientifico Nombre comun Uso tradicional

Chamomilla recutita
Chamaemelum nobile

Manzanilla

Mentha spicata Hierbabuena

Chenopodium ambrosioides

Heteroteca inuloides .
. Arnica
Arnica montana L

Aloe vera Sabila

Epazote o yerba del zorrillo

Fiebre, inflamacién, espasmos musculares,
Ulceras, heridas, desordenes gastrointestinales,
dolor reumatico y hemorroides.

Nauseas, vomito y desérdenes gastrointestinales.

Antihelmintico.

Antiinflamatorio y antimicrobiano.

Tratamiento de quemaduras, heridas y
para bajar la fiebre.

Tabla 1. Dilemas éticos en etapas de una investigacién. Plantas con uso en la medicina tradicional mexicana (Guzman et al., 2017).

Alo largo de los siglos, estas practicas han sido
perfeccionadas y adaptadas dentro de cada cultu-
ra, y han generado una rica herencia de remedios
naturales (Tabla 1) (Guzman et al., 2017).

Sin embargo, uno de los aspectos dignos de
exploracion es que muchos de los principios acti-
vos (compuestos responsables del efecto deseado)
de las plantas medicinales, también denominados
fitofarmacos, alin no han sido caracterizados por la
ciencia. A pesar de que su eficacia ha sido recono-
ciday avalada por la experiencia empirica durante
siglos, hace falta una comprensién cientifica deta-
llada de estos compuestos (Guzman et al., 2017).

En el contexto de lamedicina tradicional mexica-
na, se integran también diversos rituales curativos
intrinsecamente ligados a un simbolismo cultural y
espiritual, cuyas desventajas son la falta de eviden-
cia cientifica, los diagndsticos inexactos, el riesgo
de retrasar tratamientos médicos eficaces, las po-
sibles interacciones negativas entre sustancias, y
las limitaciones en el tratamiento de enfermedades
complejas (Menéndez, 2022; Guzmanetal., 2017).

Sin embargo, la evolucion de la ciencia y la tec-
nologia, asi como lafalta de regulacién en el uso de
las plantas medicinales, suscitan cuestionamientos
acerca de la medicina tradicional mexicana debido
aluso no fundamentado (cientificamente) de plantas
medicinales, ya que en la elaboracién de remedios

tradicionales no se tiene en cuenta la cantidad ade-
cuadaaemplear, no se conoce la estructura quimica
especifica (principio activo) que tiene el efecto cura-
tivo, y la seguridad y eficacia no estan garantizadas
(Scior etal., 2008; Guzman et al., 2017).

Pero,amedida que lainvestigacion avanza, surge
la necesidad de abordar estas dudas y conciliar los
conocimientos ancestrales con los avances cienti-
ficos para garantizar la seguridad y eficacia de los
remedios tradicionales. Asiha ocurrido en Asiay en
paises del centro de Europa, donde las plantas me-
dicinales se han identificado como medicamentos
y, ademas, estan definidas en la farmacopea (libro
establecido por autoridades competentes en el area,
en el que se describen las sustancias quimicas y
los farmacos, y la forma en la que se usan como
medicamentos), ya que cientificamente se conoce
el compuesto que ejerce el efecto, la dosis efectiva,
su seguridad y eficacia; por lo tanto, su elaboracion
presenta valores agregados, como forma farmacéu-
tica (capsula, tableta, etc.), diferentes vias de admi-
nistracion, cadena de distribucién comercial, registro
ante las autoridades de salud, entre otras (Tabla 2)
(Scioretal., 2008).

Gracias al conocimiento cientifico sobre plantas
medicinales y a los avances tecnolégicos, numero-
sos farmacos contemporaneos se han podido obte-
ner de plantas. Ejemplos notables incluyen el &cido
acetilsalicilico, derivado de la corteza del sauce (Salix
spp) y de Spirea ulmaria.



USO TRADICIONAL USO RACIONAL

Herencia cultural.

Aceptacion local, por difusién oral y libros o
revistas populares.

Preparacion casera o culto curativo,
curanderos, etcétera.

Uso de plantas endémicas de la zona.

Identificacién por costumbres.

Dosis empirica.
Indicaciones intuitivas.

Perfil farmacodinamico (lo que el medicamento
hace con el cuerpo) y farmacocinético (lo que el
cuerpo hace con el medicamento) desconocidos
o ignorados.

Aportacion cientifica.

Difusion en revistas cientificas, en leguaje objetivo
y especializado.

Preparaciones galénicas: manuales o industriales, elaboradas
utilizando material especializado, farmacopeas, buenas
practicas de manufactura, etcétera.

Cultivos controlados.

Identificacién mediante descripcion histoldgica y estudios
de composicién fitoquimica.

Dosificacion documentada.

Indicaciones de acuerdo con la composicién fitoquimica.

Perfil farmacodinamico (lo que el medicamento hace con
el cuerpo) y farmacocinético (lo que el cuerpo hace con el
medicamento) conocidos y aplicados.

Identificacion de la planta por aspectos macro y

Identificacion de la planta empirica, organoléptica.

microscopicos, andlisis fitoquimicos segun referencias

de farmacopeas.

Presentacion en el mercado herbolario a granel.

Presentaciones prefabricadas industriales o
formulaciones magistrales.

Tabla 2. Comparacion entre el uso tradicional y racional de las plantas medicinales (Scior et al., 2008).

Para el tratamiento de la malaria, se emplea la
quinina, extraida de la corteza del arbol Cinchona, y
para combatir el paludismo la artemisinina, obtenida
deArtemisia annua. En cuanto a patologias cardiacas,
se utiliza la digoxina, proveniente de Digitalis purpu-
rea, y la atropina, de Atropa belladona, que también
se empleacomo preanestésico y antiespasmaodico.
Lacodeinay lamorfina, extraidas de Papaver somni-
ferum, se utilizan como analgésicos bajo prescripcion
médica debido a sus efectos narcéticos.

En la actualidad, estamos presenciando un re-
surgimiento del interés en la medicina herbolaria y
la medicina tradicional impulsado por una creciente
demanda de enfoques mas naturales para el cui-
dado de la salud. Sin embargo, la caracterizacion
quimica exhaustiva de miles de plantas empleadas
en la medicina tradicional auin esta lejos de comple-
tarse (Guzman et al., 2017), lo que ha contribuido a
gue las farmacéuticas desarrollen nuevas moléculas
a partir de las ya identificadas, con el fin de disefar

nuevas estructuras quimicas con una categoria te-
rapéutica especifica (analgésico, anestésico, etc.).

DESARROLLO DE MEDICAMENTOS:
UN VIAJE DE DESCUBRIMIENTO

El desarrollo de nuevos farmacos es un proceso mul-
tidisciplinario que involucra a cientificos, médicos, re-
guladoresy alaindustriafarmacéutica enlabusqueda
constante de tratamientos innovadores para enferme-
dades que afectan amillones de personas entodoel
mundo. Este proceso, que puede llevar afnos o incluso
décadas, es un viaje de descubrimiento lleno de de-
safios, con el potencial de mejorar significativamente
la salud. El proceso comienza con la identificacion
de una necesidad médica no satisfecha o un nuevo
blanco terapéutico, como una proteina asociadacon
una enfermedad. Luego, los cientificos investigan
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Figura 1. Etapas del desarrollo de 3. MERCADD

farmacos. El recuadro rojo indica
los pasos donde las herramientas
computacionales son empleadas.

exhaustivamente su funciény papel en laenfermedad,
utilizando herramientas y conocimientos de farmaco-
logia, biologia molecular, bioquimica, bioinformatica,
genodmica, entre otras, para entender los mecanis-
mos subyacentes (Saldivar-Gonzalez et al., 2017).

Posteriormente, seinicialafase de desarrollo de
farmacos, buscando compuestos quimicos que a me-
nudo provienen de plantas medicinales y que puedan
modular algun blanco terapéutico de manera efectiva
y segura. También se pueden sintetizar nuevas mo-
léculas o usar el cribado virtual (virtual screening) de
compuestos quimicos en bases de datos o emplear
las pruebas biolégicas de alto rendimiento (HTS,
High Throughput Screening) (Saldivar-Gonzalez et
al., 2017). Unavezidentificados los candidatos a far-
macos, comienza la fase de desarrollo preclinico, en
lacual serealizan estudios en modelos animales para
evaluar la seguridad y eficacia de los compuestos
(Saldivar-Gonzalez et al., 2017; Hefti, 2008).

Estos estudios proporcionan datos esenciales
sobre la farmacocinética, la toxicidad y el perfil de
efectividad de los farmacos candidatos, informa-
cién que resulta indispensable para avanzar hacia
los ensayos clinicos en humanos (Hefti, 2008), que
constituyen una etapa critica y final en el desarrollo
de farmacos. Dichos ensayos se llevan a cabo en
varias fases: la fase |, evalla la seguridad y tolera-
bilidad del farmaco; la fase Il, ademas de medir la
dosis, evalla su eficacia en pacientes con la enfer-
medad objetivo; y la fase lll confirma la eficacia del
tratamiento, detecta efectos adversos y se compara
con otros tratamientos utilizados para la misma pa-
tologia. (Saldivar-Gonzalez et al., 2017; Hefti, 2008).
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Una vez completados con éxito los ensayos cli-
nicos, el farmaco candidato es sometido a revision
regulatoria por agencias como la Comisién Federal
para la Proteccion Contra Riesgos Sanitarios (COFE-
PRIS) en México, o la Administracion de Alimentos y
Medicamentos (FDA) en Estados Unidos, o la Agen-
cia Europea de Medicamentos (EMA). Esto represen-
ta una gran ventaja sobre la medicina tradicional, ya
gue en la farmacoterapia se evaltan la seguridad, efi-
cacia y calidad del medicamento, antes de su aproba-
cion para la comercializacion y uso clinico (Figura 1).

Todo el proceso es largo, costoso y demanda
una inversién sustancial de tiempo, recursos y expe-
riencia, lo que resulta en productos econémicamente
inaccesibles para gran parte de la poblacién. Esta
desventaja se hace evidente al compararse con los
remedios tradicionales, que son mas econémicos y
facilmente adquiribles en mercados y tiendas natu-
ristas, mientras que los medicamentos solo se pue-
den obtener en farmacias a un precio mucho mas al-
to. Aunque la industria farmacéutica esta adoptando
el uso de herramientas bioinformaticas para reducir
tanto el tiempo como los costos asociados con la
investigacion y elaboracién de nuevos farmacos,
esta reduccién de costos beneficia Unicamente a
la industria y no se traduce en una disminucién real
del precio para el consumidor.

BIOINFORMATICA: UNA HERRAMIENTA EFICIENTE
EN EL DISENO DE FARMACOS

La bioinformatica, una disciplina interdisciplinaria
queintegravarios campos de la cienciacomo la bio-
logia, la bioquimica, la fisica, la quimica, junto con
disciplinas como la informatica y la estadistica, ha



emergido como una herramienta poderosa en el di-
sefo de farmacos en la eramoderna. Porlo general,
el desarrollo e investigacién de unfarmaco rondalos
15 afos y requiere una inversién promedio aproxi-
mada de 2.5 millones de délares. Esto se debe a la
altatasa defracaso de moléculas en una o envarias
etapas del desarrollo (Figura 1) debido a sus pobres
propiedades farmacocinéticas y alta toxicidad (Sal-
divar-Gonzalezetal., 2017).

Asimismo, las herramientas bioinformaticas son
fundamentales para el disefio racional de farmacos,
y permiten analizar estructuras quimicas (obtenidas
de plantas medicinales o sintetizadas) mediante téc-
nicas como el acoplamiento molecular (docking) y
la dindmica molecular. A través de estas técnicas,
los cientificos pueden observar la conformacion y
orientacion de aquellas moléculas que son termo-
dindmicamente mas estables, asi como visualizar el
tipo deinteracciones que se produceny eltamano de
la cavidad del sitio de unién, lo que permite predecir
c6mo se uniraun compuesto a su blanco terapéutico.
Otras herramientas, como el empleo de modelos
de relacion cuantitativa entre estructura y actividad
(QSAR, Quantitative Structure-Activity Relationship),
permiten predecir posibles moléculas candidatas
mediante la correlacion de propiedades quimicas
conlaactividad biolégica. Ademas, mediante el mo-
delado delfarmacéforo, se puede optimizar la estruc-
tura quimica para mejorar su afinidad y selectividad
(Scior et al., 2012, Saldivar-Gonzéalez et al., 2017).

Una notable ventaja del uso de dichos métodosy
herramientas es que una buena parte de las licencias
delos programas estan disponibles de forma gratui-
ta, lo que facilita su acceso (Gastaiger et al., 2003).
No obstante, el desafio radica en la interpretacion
de los resultados y en la necesidad de contar con
un hardware adecuado vy eficiente. Es asi como la
bioinformatica ofrece enfoques innovadoresy efica-
ces para la identificaciéon y el desarrollo de nuevos
medicamentos. Esto permite el disefio de farmacos
mas especificos y efectivos, minimizando los efectos
secundarios ho deseados y maximizando el potencial
terapéutico (Scior et al., 2008; Scior et al., 2012. Asi,
esta disciplina ha revolucionado la forma en que se
descubreny disefan farmacos, acelerando el proceso

y mejorando las tasas de éxito en el desarrollo de
terapias efectivas. Como resultado, en la actualidad
existen farmacos desarrollados con laayuda de mé-
todos computacionales que ya se encuentran en uso
clinico, tal es el caso de captopril, empleado para el
tratamiento de hipertension; tipranavir, indicado para
tratamiento del SIDA; oseltamivir, para la influenza;
y el boceprevir para hepatitis C, entre otros (Medi-
na-Franco, 2007; Saldivar-Gonzélez et al., 2017).
Ademas, enlos Ultimos ahos diversos grupos de
investigacién trabajan para identificar compuestos
provenientes de plantas medicinales con actividad
biolégica, aportando mayor conocimiento a este
campo (Guzman et al., 2017). A pesar de sus nu-
merosas ventajas, la bioinformatica también presenta
desafios y limitaciones en el disefio de farmacos. La
interpretacion de datos bioldgicos puede ser comple-
jay requerir experiencia en multiples disciplinas, y la
prediccién de laactividad de los compuestos quimi-
cos amenudo se basa en modelos simplificados que
pueden no representar completamente la compleji-
dad de los sistemas bioldgicos (Scior et al., 2012).
Ademas, la validacién experimental de predic-
ciones computacionales sigue siendo crucial para
garantizar la eficacia y seguridad de los farmacos
disenados mediante enfoques bioinformaticos.

CONCLUSION

La convergencia de la medicina tradicional y la bioin-
formatica en el desarrollo de medicamentos resulta
crucial debido a su impacto en la optimizacién del
disefo de farmacos y de su potencial para hacernos
avanzar hacia una medicina mas personalizada y pre-
cisa. Sin embargo, la necesidad de regulacion en el
uso de plantas medicinales en la medicina tradicio-
nal mexicana, debida a la deficiente fundamentacion
cientifica y a la falta de garantias de seguridad y efica-
cia, planteariesgos y limitaciones. En consecuencia,
al combinar el conocimiento ancestral con las herra-
mientas computacionales, podemos aprovechar el
potencial terapéutico de la naturaleza de manera mas
eficiente y precisa que nunca. Este enfoque integrador
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promete revolucionar la forma en que tratamos las
enfermedades. La experiencia de Asia y Europa, don-
de las plantas medicinales se han identificado como
medicamentos y estan definidas en la farmacopea,
muestra el potencial de esta integracién. Esto ofrece
una ventaja significativa en la farmacoterapia, donde
la seguridad, eficacia y calidad de los medicamentos
son rigurosamente evaluadas antes de su aprobacién
para uso clinico. La convergencia entre la medicina
tradicional y la bioinformatica ofrece actualmente un
potencial empleo en la farmacoterapia, al combinar
el conocimiento ancestral y los avances de la ciencia,
con las Ultimas innovaciones tecnoldgicas.
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