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INTELIGENCIA ARTIFICIAL EN INVESTIGACION
MEDICA: 

 ACELERANDO EL DESCUBRIMIENTO
DE  FÁRMACOS 



Conflicto de Interes

Fundadora y CEO drlpita.ai



Biologia Molecular Moderna , versus el Actual
Modelo económico de la produccion de nuevos
fármacos, lo cual en este momento es
insostenible. 



Metrica Económica
 2024 

Penaliza EMPRESAS MAS PEQUEÑAS
desalienta la investigacion en ENFERMEDADES RARAS
concentra el poder en GIGANTES FARMACÉUTICOS







Ecosis tema Frági l

dependiente de la  

S I R I N D I P I A



Identificacion y
validacion de Dianas 





ARTIFICIAL INTELLIGENCE:
GEMELOS DIGITALES 



Revolucion IA en el diseño de farmacos 

Paradigma



Desarrollo de HITS (Cribado de Alto rendimiento) y Leads 





Revolucion IA en el diseño de farmacos 

Absorción, Distribución,  Metabolismo, 
Excrecion y Toxicidad.



Revolucion IA en el diseño de farmacos 

grupo control 
que recibe placebos



Gemelos digitales  DT 

Simulacion en Silicio
Flujo Informacional bidireccional
Impulsados por IA Generativa





Cada fracaso digital refina
los modelos de IA,
reduciendo continuamente
el riesgo de toda la cartera
de desarrollo.

Fracaso Digital
Detectado

Modelos IA Re-
entrenados

Predicciones mas
 precisas 

Nuevos Datos
Generados

IA
Mejorada 

Industria Tech Bio

Ciclo Virtuoso de la 
Retroalimentación 



Se Monetizara‌

EL FRACASO 

NO SE PENALIZARANO SE PENALIZARANO SE PENALIZARA











Adaptación Regulatoria:

Contexto,
Riesgo

Credibilidad
Rendimiento





Conclusión y
Recomendaciones

Desarrollar Estándares Globales:

Fomentar la Diversidad en los Datos:

Promover la Investigación en XAI:

 Crear directrices éticas y técnicas
estandarizadas para la recopilación de
datos, el desarrollo de modelos y la
validación de la IA en la industria
farmacéutica.

Invertir activamente en la recopilación
de conjuntos de datos diversos y
representativos para mitigar los sesgos
algorítmicos.

Incentivar el desarrollo de modelos de IA
que sean transparentes e interpretables
para facilitar la confianza y la validación.

Diálogo Multidisciplinario

Fomentar la colaboración continua entre
científicos de datos, bioéticos, reguladores,
médicos y representantes de pacientes para
abordar estos desafíos de manera integral.



dathaton.fepimcti.org



La Caja de Herramientas de la IA

Identificación de Dianas con Precisión

Utilizando modelos como AlphaFold de DeepMind,

que predice la estructura 3D de las proteínas, la IA

puede "ver" la forma de posibles dianas

terapéuticas. Luego, analiza enormes bases de

datos genéticos para correlacionar estas proteínas

con enfermedades específicas, todo en una fracción

del tiempo que le tomaría a un equipo humano.

Creando Fármacos que Nunca Existieron

La IA Generativa funciona de manera similar a los

modelos que crean imágenes o texto. Se le dan las

reglas (la diana y las propiedades deseadas) y

genera miles de estructuras moleculares

completamente nuevas y viables. Esto abre un

universo de posibilidades químicas que antes eran

inexplorables.

La IA no es un concepto único, sino un conjunto de potentes tecnologías que abordan desafíos
específicos en el descubrimiento de fármacos.

Fracasar Rápido, Barato y en la Computadora
La mayoría de los fármacos fracasan por ser tóxicos o porque 

no los absorbe bien. La IA predice estas propiedades (ADM
analizando la estructura molecular del candidato y comparán

patrones de millones de compuestos conocidos. Esto permite 
el 99% de los malos candidatos sin una sola prueba de labor


