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De la computadora al laboratorio:  
modelos in silico para identificar  

péptidos bioactivos 

QUIMIOFILIA 
Divulgación de la Ciencia Química 

 

Resumen 
Las proteínas, al ser hidrolizadas, liberan péptidos que pue-
den tener efectos benéficos en el cuerpo humano. Gracias a 
la bioinformática, en la actualidad es posible hacer una pre-
dicción de su potencial bioactivo usando plataformas compu-
tacionales. Estas herramientas permiten simular procesos 
como la hidrólisis y evaluar la actividad de péptidos contra 
enfermedades o microorganismos. Así, los investigadores 
pueden ahorrar tiempo y recursos, guiando sus estudios de 
forma más precisa. Aunque no reemplazan los experimentos 
de laboratorio, los métodos in silico se han convertido en 
aliados clave de la ciencia actual. 
Palabras clave 
in silico, péptidos, predicción, bioactivo 

Reflexión rápida 

¿Pueden los modelos in silico transformar el diseño de 
péptidos bioactivos en un proceso más rápido, económico 
y dirigido? 

Curso de 2 minutos 

Los péptidos bioactivos son cadenas de aminoácidos rela-
tivamente cortas, que tienen efectos biológicos positivos 
para el ser humano y pueden ayudar a mejorar su salud. 
Estas moléculas pueden ser estudiadas por métodos 
computacionales, como simulaciones y predicciones, 
usando diferentes modelos y algoritmos, a esto se le co-
noce como análisis in silico.1-3 
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Introducción1 
En los últimos años, la ciencia ha encontrado en las 

computadoras un nuevo aliado. Ya no es necesario esperar 
semanas en el laboratorio para tener una pista sobre una mo-
lécula prometedora; hoy es posible anticipar su comporta-
miento con solo unos cuantos clics. En el campo de los pép-
tidos bioactivos, las herramientas in silico permiten explo-
rar miles de secuencias virtualmente, ahorrando tiempo y 
recursos. Este enfoque, donde la biología se cruza con la 
informática, está transformando la forma en que descubri-
mos compuestos con potencial terapéutico y alimentario. 
 

 Entre proteínas, péptidos y bits 
Las proteínas son macromoléculas formadas por largas cade-

nas de aminoácidos que cumplen funciones esenciales en los 
seres vivos, desde la transmisión de impulsos nerviosos hasta 
la formación de estructuras como los músculos. En la industria 
alimentaria, además, desempeñan un papel clave al otorgar 
propiedades importantes a los productos, como la capacidad 
de retener agua y grasas o de formar espumas y geles. 
Durante la digestión, las proteínas se fragmentan en molé-

culas más pequeñas llamadas péptidos. Algunos de estos 
fragmentos pueden interactuar con nuestras células y ejer-
cer efectos benéficos para la salud, como modular la presión 
arterial, actuar como antioxidantes o fortalecer el sistema 
inmunológico.1 Sin embargo, estas secuencias peptídicas no 
presentan tales propiedades mientras permanecen dentro de 
su proteína original; solo al ser liberadas mediante hidrólisis 
adquieren su actividad biológica.2 
El reto para la ciencia radica en identificar qué fragmentos 

poseen potencial bioactivo, una tarea compleja dada la enorme 
cantidad de combinaciones posibles de aminoácidos en las 
proteínas naturales. Llevar a cabo esta búsqueda exclusiva-
mente por métodos experimentales resulta costoso y requiere 
mucho tiempo. Por ello, en los últimos años han cobrado 
fuerza las estrategias in silico, es decir, el uso de herramientas 
computacionales basadas en bioinformática para analizar, pre-
decir y diseñar péptidos bioactivos derivados de proteínas de 
origen vegetal y animal.3 
La bioinformática ha revolucionado este campo al permitir 

el manejo de grandes volúmenes de datos y la aplicación de 
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modelos predictivos avanzados. En particular, las técnicas 
de aprendizaje automático han incrementado la precisión y 
la rapidez con que se identifican péptidos con posible acti-
vidad biológica, consolidando el papel de los “bits” como 
aliados esenciales en la investigación actual.4 

 
El papel de los modelos in silico en la investigación 
sobre péptidos 
Los modelos computacionales de hidrólisis enzimática son 

una forma de investigación que ayuda a hacer más eficiente la 
labor de los científicos, al realizar simulaciones que permiten 
generar péptidos a partir de una secuencia proteica de manera 
teórica, y evaluar posteriormente su posible bioactividad tam-
bién a través de herramientas bioinformáticas, lo que reduce al 
final los costos y el trabajo de los investigadores.5 
Además de los modelos de hidrólisis, existen enfoques avan-

zados que emplean técnicas de aprendizaje automático y redes 
neuronales profundas para predecir la actividad biológica de 
péptidos. Por ejemplo, modelos como AVPpred, CAMPR3 y 
APD3 utilizan algoritmos como máquinas de soporte vectorial 
(SVM) y bosques aleatorios (RF) para identificar péptidos 
bioactivos. Estos métodos se basan en características como la 
composición de aminoácidos, propiedades fisicoquímicas y 
matrices de puntuación de posición (PSSM).6 
Recientemente, se han desarrollado modelos de aprendizaje 

profundo más sofisticados, como DeepAFP y Deep-Am-
PEP30, que emplean redes neuronales convolucionales 
(CNN) y redes neuronales recurrentes (RNN). Estos modelos 
han demostrado una mayor precisión en la predicción de pép-
tidos bioactivos al aprender representaciones complejas de 
las secuencias de aminoácidos.7 
La integración de estos modelos in silico en el proceso de 

descubrimiento de péptidos permite a los investigadores filtrar 
virtualmente cientos o miles de secuencias, optimizando la se-
lección de candidatos para su posterior validación experimen-
tal. Esto no solo reduce significativamente los costos y el 
tiempo de laboratorio, sino que también acelera el diseño ra-
cional de péptidos bioactivos con aplicaciones potenciales en 
la industria alimentaria, farmacéutica y cosmética. 
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Un laboratorio en tu computadora 
Existen diversas plataformas para llevar a cabo reacciones en-

zimáticas que simulen una hidrólisis de proteínas, algunas de 
ellas son: ENZYME(S) ACTION de BIOPEP-UWM8 o Pepti-
deCutter de Expasy.9 Estas herramientas permiten obtener pép-
tidos teóricos a través de la hidrólisis in silico de una secuencia 
proteica dada y una enzima disponible en su sistema. Por otro 
lado, es importante señalar la relevancia que tienen las bases de 
datos como UniProtKB y BIOPEP-UWM ya que nos ofrecen 
secuencias de moléculas conocidas y validadas por expertos de 
forma experimental, gracias a ellas es que se puede obtener la 
“materia prima” necesaria para los análisis in silico: los códigos 
de aminoácidos de proteínas y péptidos.8,10 
Para analizar la posible bioactividad de estos péptidos 

existen otros tipos de plataformas predictivas, como 
CAMPR4,11 PeptideRanker12 o ToxinPred3.0.13 Peptide-
Ranker es una herramienta que permite predecir la probabi-
lidad de que un péptido tenga bioactividad, de forma gene-
ral sin especificar cuál. De una forma similar, ToxinPred3.0 
ayuda con la predicción de probabilidad de que un péptido 
sea o no tóxico, de forma general. En el caso de CAMPR4, 
es una herramienta más específica, ya que se enfoca en ac-
tividad antimicrobiana, en particular contra bacterias. Estas 
plataformas han sido entrenadas mediante modelos de redes 
neuronales y aprendizaje profundo que usan la información 
de péptidos conocidos, cuya bioactividad ha sido validada 
en laboratorios de manera in vitro o in vivo y reportada en 
bases de datos. 
 

La predicción in silico aplicada 
A partir de este enfoque, diversos estudios han aplicado el 

análisis in silico para identificar péptidos bioactivos en pro-
teínas de origen vegetal y animal. 
Gracias a estas nuevas tecnologías, los investigadores han 

abierto un gran abanico de posibilidades para la exploración 
de fuentes de nuevos péptidos con posibles propiedades 
bioactivas. Un ejemplo de esto es la obtención de péptidos 
teóricos a partir de la secuencia proteica de la RuBisCO (ri-
bulosa-1,5-bisfosfato carboxilasa/oxigenasa) de Ulva 
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S.; et al. UniProt: The Universal Protein Knowledgebase in 2025. Nucleic Acids 
Res. 2025, 53, D609–D617. https://doi.org/10.1093/nar/gkae1010 

11. Gawde, U.; Chakraborty, S.; Waghu, F. H.; Barai, R. S.; Khanderkar, A.; In-
draguru, R.; et al. CAMPR4: A Database of Natural and Synthetic Antimicrobial 
Peptides. Nucleic Acids Res. 2023, 51, D377–D383. 
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Discovery and Design of Functional Peptides: Common Features of Diverse 

lactuca, un alga marina mejor conocida como “lechuga de 
mar”, de la cual obtuvieron secuencias peptídicas teóricas que 
presentaron puntajes altos de probabilidad en PeptideRanker, 
así como actividades antihipertensivas, antidiabéticas y anti-
cancerígenas al ser comparadas con bases de datos.14 Otra po-
sible fuente de péptidos bioactivos que se ha estudiado me-
diante el uso de herramientas computacionales es el pepino de 
mar, en particular la especie Cucumaria frondosa, de la cual 
se identificaron primero en el laboratorio algunas secuencias 
de péptidos, y luego se evaluaron en PeptideRanker para ver 
su probabilidad de bioactividad, 14 péptidos obtuvieron pun-
tajes mayores a 0.9 de 1.0, mismos que fueron posteriormente 
comparados en bases de datos, obteniendo así 9 secuencias 
coincidentes con capacidad antioxidante.15 
De manera general, el flujo de trabajo in silico para el estu-
dio de péptidos bioactivos sigue una secuencia clara: pri-
mero se consultan bases de datos de proteínas para obtener 
las secuencias de interés, después se simula su hidrólisis 
enzimática, posteriormente se predice la posible bioactivi-
dad de los péptidos obtenidos y, finalmente, los candidatos 
más prometedores se validan mediante experimentos de la-
boratorio, como se muestra en la Figura 1. 
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Las herramientas predictivas también sirven como una espe-

cie de filtro para secuencias de péptidos obtenidas en labora-
torio. Por ejemplo, en un hidrolizado de proteínas de quinoa 
usando quimotripsina, se identificaron 136 péptidos, mismos 
que fueron sometidos a una predicción de bioactividad en Pep-
tideRanker, obteniendo 35 probables péptidos bioactivos para 
analizar más a detalle posteriormente.16 

Las predicciones computacionales también pueden ser es-
pecíficas, tal es el caso de la actividad antimicrobiana. Se-
cuencias peptídicas provenientes de esperma de esturión 
(Acipenser ruthenus) han sido evaluadas usando CAMPR4 
para obtener la probabilidad de que tengan actividad anti-
microbiana, y 11 péptidos han mostrado puntajes significa-
tivos en esta plataforma de predicción.17 
La resistencia de bacterias a los antibióticos tradicionales 

llama cada vez más la atención de los científicos, por lo que 
los péptidos antimicrobianos parecen ser una alternativa 
para atacar esta problemática. Casos como el del uso del 
modelado y predicción de péptidos antimicrobianos gene-
rados por S. hominis contra S. aureus, donde CAMPR4 
ayudó a identificar secuencias con potencial, dan cuenta de 
la importancia de estas plataformas en la investigación.18 
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and Antibacterial Mechanism Analysis of Novel Antimicrobial Peptides from 

 
 

 
 

 
 
 

 
 
 
 
 
Conclusión 
Hoy en día, gracias a las herramientas computacionales, es-

tudiar péptidos bioactivos se ha vuelto más accesible y efi-
ciente. Estas plataformas permiten a los científicos simular 
procesos que antes solo podían hacerse en el laboratorio, lo 
que ahorra tiempo, recursos y abre nuevas posibilidades de in-
vestigación. En lugar de analizar cientos de muestras al azar, 
ahora es posible predecir qué péptidos tienen mayor potencial, 
ya sea para combatir enfermedades, mejorar alimentos o en-
frentar bacterias resistentes. Es como tener un pequeño labo-
ratorio dentro de la computadora, que guía el camino hacia 
descubrimientos que podrían tener un gran impacto en la salud 
humana. Sin embargo, los análisis in silico no vienen a susti-
tuir por completo los experimentos in vitro e in vivo, son solo 
un complemento más de la investigación científica; por lo que 
es importante que los resultados obtenidos mediante el uso de 
modelos computacionales vayan acompañados de una valida-
ción experimental en el laboratorio. 
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Figura 1. Flujo general del análisis in silico para la identificación de péptidos bioactivos. 

 

https://doi.org/10.56604/qfla20265114
https://doi.org/10.1016/j.jcs.2020.103130
https://doi.org/10.3390/md21070386
https://doi.org/10.1007/s00203-025-04323-1

