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En drug discovery, bases de datos masivas como PubChem son una fuente
fundamental de informacién sobre compuestos con actividad bioldgica. Sin embargo,
la heterogeneidad en la documentacion de los bioensayos dificulta determinar su tipo
(bioquimico, celular, in vivo, etc.) y puede favorecer la propagaciéon de errores hacia
otras bases de datos alimentadas por ellas. En este contexto, los ensayos bioquimicos
“cell free” sobre proteinas purificadas son de particular interés, porque permiten
estudiar directamente la interaccion entre farmacos y blancos moleculares asociados
a procesos patolégicos. Por eso, este trabajo se focalizé en su identificacion y
caracterizacion como objetivo principal.

Se ejecutd un pipeline en dos etapas. Primero, se compard un enfoque clasico basado
en TF-IDF+LDA con regresion logistica frente al fine-tuning de PubMedBERT,
utilizando pérdida ponderada por clase, F1-macro y distintas estrategias de pooling
(CLS, mean, max y combinado). También se evaluo el enriquecimiento mediante Bag
of Ontology, incorporando términos de la BioAssay Ontology (BAO) [1] mediante
matching 1éxico. Aunque TF-IDF+LDA mostré métricas internas favorables, el analisis
de aproximadamente 31.000 registros evidencié una mejor separacion de los grupos
sin enriquecimiento ontoldgico, debido a la presencia de términos compartidos entre
clases en el vocabulario de la BAO.

PubMedBERT alcanz¢ inicialmente un F1-macro=1,0, pero la revision revel6 una fuga
de informacion: en el 92,1% de los casos, la clase aparecia literalmente o casi
literalmente en el texto (99,9% Biochemical, 98,8% Cell-based, 100% In vivo),
asociada a las convenciones de nomenclatura de PubChem. Tras enmascarar estas
menciones, el desempefo disminuyd a valores mas realistas y se evalué el modelo
sobre 31.230 registros externos in vitro. Persistieron ambigliedades genuinas en
descripciones con informacion experimental mixta que un clasificador de etiqueta unica
no logré resolver. Finalmente, el modelo se aplico a la descarga completa de
PubChem, identificandose 189.155 bioensayos sobre proteinas purificadas. Su
comparacion con las anotaciones Biochemical de ChEMBL33 permitié detectar
inconsistencias de curacion, incluyendo registros clasificados como proteina purificada
que empleaban extractos crudos. En conjunto, el pipeline demostré utilidad para el
enriquecimiento y control de calidad de datos de bioactividad a gran escala. Como
perspectiva, se plantea complementar la clasificacion mediante etiquetado asistido por
LLM y un esquema multilabel basado en la BAO para representar adecuadamente los
casos de informacién experimental mixta.
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