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PANORAMA CIENTiFICO DA MODELAGEM QSAR: ANALISE DE PUBLICACOES
NAS ULTIMAS DUAS DECADAS.

Sheila Maria Gomes Santos!, Maria Clara Silva FerreiraZz, Francisco Alixandre
Avila Rodrigues3, Ligia Claudia Castro de Oliveira 4

A modelagem QSAR, abordagem crucial na concepg¢ao de farmacos, busca
entender a correlagao entre a estrutura quimica de um composto e sua atividade
bioldgica. A cientometria, ramo da ciéncia que analisa e mede resultados, é util
para monitorar o progresso das produgdes cientificas nessa area e para a
elaboracdo de politicas de pesquisa. Esse trabalho teve como objetivo obter
padroes de dados referentes a taxa de publicagdes, paises e afiliacbes mais
ativas sobre o tema da modelagem QSAR. Foi utilizada a base de dados
PubMed, e como estratégia de busca, utilizamos os descritores "QSAR" e
“Quantitative Structure- Activity Relationship”. Como critérios de incluséo, foram
consideradas pesquisas experimentais em lingua inglesa e portuguesa,
enquanto artigos de revisao foram excluidos. O estudo resultou em um total de
4.284 resultados, representando os ultimos 20 anos de trabalhos publicados, no
periodo de 2000 a 2025. Dessa forma, foi possivel identificar que houve um
aumento a partir do ano de 2010, alcangando entédo, um total de 175 artigos, e
um pico maximo de publicagdes em 2021, com 362 artigos publicados. Os anos
com menos publicagdes foram 2000, 2001, 2002, 2003, e 2004, com um total de
101 publicagdes ao todo. Em relagédo ao ranking de paises € o numero de
publicacdes, destacam-se os Estados Unidos, liderando a pesquisa com 785
publicagdes, seguido pela China com 701 e Japao com 612. Logo apds, vem a
Alemanha com 547, Reino Unido com 498, Franga com 416, Canada com 385 e
Coreia do Sul com 324 publicacbes. Paises como ltalia, Espanha, Australia,
Suica, india, Russia, Holanda, Suécia, Bélgica, Israel, Singapura, Polénia,
México, Africa do Sul, Turquia, Arabia Saudita, Brasil e Emirados Arabes Unidos
apresentaram numeros menores, cada um entre 5 a 10 publicagdes. Dessa
forma, os dados mostram que as regides mais ativas incluem paises
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desenvolvidos e lideres mundiais em inovagao, como os Estados Unidos, China,
Japao e Alemanha, seguidos por poténcias europeias e asiaticas com forte
investimento em ciéncia e tecnologia. Concluimos que ha um consideravel
numero de pesquisas voltadas ao referido tema, mostrando assim, que a
modelagem QSAR possui alta eficiéncia em reduzir custos e tempo no processo
de descoberta e desenvolvimento de novos medicamentos e agroquimicos, ja
que nenhum composto precisa ser sintetizado ou testado antes da avaliacao
computacional.
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