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Collaborations Pharmaceuticals, Inc.

Fundada en 2015, empresa en fase preclínica.

Desarrolla software para el descubrimiento de fármacos 

y aplicaciones de productos de consumo.

>20 subvenciones financiadas (~$21.2M) 

desde 2016, empresa privada.

3 laboratorios, espacio de incubación de ~2,000 pies cuadrados en

NC State University.

Espacio de oficina de 2,700 pies cuadrados.

9 designaciones de medicamentos huérfanos para enfermedades 

raras y enfermedades desatendidas, 3 designaciones de 

enfermedades raras pediátricas.

1 patente emitida, varias patentes presentadas, 7 marcas comerciales.

>150 publicaciones.

Nuestro trabajo ha sido destacado en los siguientes medios:

© 2024 Collaborations Pharmaceuticals Inc. Diapositivas patentadas.
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Descripción general de la empresa

• Somos una empresa de descubrimiento de 

moléculas.

– Utilizamos inteligencia artificial para desarrollar moléculas 

para productos de consumo y necesidades terapéuticas, por 

ejemplo, diseño de moléculas, química sostenible y 

aplicaciones toxicológicas.

• Somos una empresa de software.

– Licenciamos nuestro conjunto de herramientas de 

aprendizaje automático desarrolladas de manera interna 

que permiten el diseño generativo y la evaluación de 

moléculas, y la elaboración y validación de modelos 

completamente nuevos.

• Somos una organización de servicios por contrato.

– Gracias a nuestras herramientas de aprendizaje 

automático, aportamos nuestra experiencia en AI a su 

empresa. Nosotros hacemos el trabajo, usted se queda con 

los resultados.

Software

Descubrimiento 
de fármacos

Servicios por 
contrato
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Herramientas de software

© 2024 Collaborations Pharmaceuticals Inc. Diapositivas no patentadas.

Nuestro conjunto de herramientas de aprendizaje automático y diseño 

generativo está disponible para sus necesidades de diseño de moléculas.
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Una plataforma para el diseño 

generativo de moléculas para crear 

nueva propiedad intelectual.

Una paquete para organizar datos de 

actividad estructurada, y luego, crear 

y validar modelos de aprendizaje 

automático.

Miles de modelos de aprendizaje 

automático para ayudar a priorizar 

nuevos usos y efectos no deseados de 

las moléculas.

Modelos de aprendizaje automático para 

transportadores de captación y salida en 

seres humanos.

Herramientas de preparación de 

moléculas, organización automática y 

visualización de datos.

Predicción de los espectros ultravioleta-

visible (UV-VIS) de una molécula a partir 

únicamente de su estructura.

Una base de datos completa de 

macrolactonas y datos biológicos 

asociados.

Modelos de aprendizaje automático de 

acetilcolinesterasa para múltiples 

especies.
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Un conjunto de modelos de aprendizaje 

automático de toxicología y de procesos 

de absorción, distribución, metabolismo 

y excreción (ADME, por sus siglas en 

inglés) con un módulo de lectura 

transversal opcional.



Encontrar nuevas moléculas o reutilizarlas 
mediante el aprendizaje automático

6

Diseñar

FabricarProbar

Urbina, Puhl, Ekins et al., 2021 Curr Opin Chem Biol, 65:74-84
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Lista priorizada 

de medicamentos 

que se deben 

probar
Ensayo in

vitro o in vivo

Medicamentos

aprobados para posible 

reutilización

Ensayos 

clínicos con 

pacientes

Más datos de dominio público

Predicción
de propiedades

Clasificación

Aprendizaje automático

Medicamentos de la Administración 

de Alimentos y Medicamentos 

(FDA, por sus siglas en inglés)

y candidatos clínicos

Lenalidomida

R2 = 0.98

activo

inactivo

Compuesto Puntuación

Fármaco A 0.92

Fármaco B 0.53

Transcriptomas

Proteoma

Base de 
conocimientos

SAR

Vías de transmisión 
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Receptor A
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AI generativa

AI tradicional

• Aprende de los datos y 
toma decisiones 
basadas en ellos.

• Toma decisiones 
dentro de un conjunto 
específico de reglas.

• No crea nada nuevo.

• Reconoce patrones.

• Alexa, Siri, etc.

AI generativa

• Aprende de los datos y 
toma decisiones 
basadas en ellos.

• Puede tomar decisiones 
más allá de los datos 
de entrenamiento.

• Crea nuevos datos.

• Crea patrones e 

imágenes.

• ChatGPT.

Qué significa esto
• La AI generativa se utilizará 

en casi todas las industrias.

• Las empresas necesitan 

aprovechar esta tecnología 

para seguir siendo 

competitivas.

• El descubrimiento de 

fármacos ha utilizado AI 

generativa para el diseño de 

moléculas.

• Otras industrias también 

podrían utilizar AI generativa 

para el diseño de moléculas 

con propiedades ideales.

© 2024 Collaborations Pharmaceuticals Inc. Diapositivas no patentadas.



MegaSyn: AI generativa

• Modelos integrados de aprendizaje automático

para objetivos y efectos no deseados.

• Predicción de propiedades.

• Interfaz fácil de usar.

• También ofrece versión de línea de comandos.

• Permite la generación rápida de moléculas.

• El punto de partida para la ejecución podría ser una 

molécula objetivo o guiarse por puntuaciones de 

parámetros óptimos.

Modelos 
ADME-Tox

© 2024 Collaborations Pharmaceuticals Inc. Diapositivas no patentadas.

Urbina et al., ACS Omega 2022 May 27;7(22):18699-18713

Modelos de actividad 
tradicionales

generar 
compuestos -MW

-clogP
-Actividad del modelo 

prevista

-Similitud con el 
conjunto de datos

RNN-LSTM

Rango

Puntuación

Optimizar parámetros



MegaSyn: Descripción general

© 2024 Collaborations Pharmaceuticals Inc. Diapositivas no patentadas.

Entrenamiento para la optimización de objetivos

Circuito exterior Circuito interior
MegaSyn

SMILES o moléculasSMILES de mayor puntuación

Puntuaciones

CNC(=O)CCNCCc1c[nH]c2ccc(F)cc12 
N#CCCNCCc1c[nH]c2ccc(F)cc12 
C#CCCNCCc1c[nH]c2ccc(F)cc12

Generar

PredecirRango

Función
escalar

Entrenar

Modelos de 
puntuación

5-HT2a

5-HT2b

5-HT2c

Maximizar la fracción
por encima del umbral

Aumentar los 
umbrales de 
penalización

Modelo de puntuación
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Ibogaína, un potente fármaco para la neuroplasticidad

Ibogaína

tabernanthalog

©2024 Collaborations Pharmaceuticals Inc. Diapositivas no patentadas.

• ¿Podemos proponer el tabernanthalog de manera computacional?

• Desafíos:

• Derivado de producto natural

• Modelos de actividad múltiples y optimización de múltiples 

parámetros

• Cameron, Tombari, Lu et. al. propusieron, sintetizaron y probaron nuevos 
análogos de ibogaína con las siguientes propiedades en mente:

• No inhibe el canal hERG (evita esta cardiotoxicidad).

• Mantiene la especificidad para 5-HT2A (con fines de eficacia).

• No induce experiencia psicodélica (toxicidad).

• Tabernanthalog cumple estos requisitos

Cameron, L.P., Tombari, R.J., Lu, J. et al. A non-hallucinogenic psychedelic analogue with
therapeutic potential. Nature 589, 474–479 (2021). https://doi.org/10.1038/s41586-020-3008-z



MegaSyn puede generar tabernanthalog

• RNN entrenada en ChEMBL

• Hill-climb MLE:

• Similitud de Tanimoto con la 
biblioteca de productos naturales 
(CANVASS)

• Modelo de actividad 5-HT2A

• Modelos en actividad: receptor hERG

, 5-HT1A, 5-HT1F, 5-HT2C

• Similitud: Ibogaína (Tanimoto >0.6)

• LogP más bajo que el de la ibogaína

• Generación de 100,000 compuestos

• Estuvo entre los 50 principales en función 
de la actividad del modelo y la puntuación 
de parámetros

Entre los 50 principales se encuentra Tabernanthalog…

Compuesto PuntuaciónMPO ¿ Actividad hERG? ¿2-5HT2A específico?

Ibogaína 3.8 1 1

Tabernanthalog 5.2 0 1

Gen 1 5.4 0 1

Gen 2 5.6 0 1

Gen 3 5.2 0 1

Gen 4 4.8 0 1

Gen 5 5 0 1

Gen 6 5.1 0 1

Gen 7 4.7 0 1

Gen 8 4.8 0 1

Gen 9 4.9 0 1

Gen 10 4.9 0 1

Urbina et al., ACS Omega 2022 May 27;7(22):18699-18713
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Caso práctico: Análogos de la ibogaína

Urbina et al., ACS Omega, 2022
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ibogaína

Tabernanthalog

Estructuras 
muestreadas de los 200 
compuestos principales 

generados

Modelo inicial:

Entrenado en la base

de datos ChEMBL
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Más general Más específico

Modelos preparados:

Entrenados en compuesto(s) objetivo

Epoch 1 Epoch 3... Epoch n

Hill Climb MLE

Modelos exploratorios:

Entrenado con el algoritmo Hill-Climb MLE en 

función de la puntuación compuesta
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2021, una 
invitación…



El lanzamiento: correo electrónico
27 de agosto de 2021

Fabio

Próximamente, del 12 al 15 de septiembre, habrá una conferencia virtual cerrada, en la que daré una charla.

Necesito algunos ejemplos que muestren cómo se puede “utilizar mal” la tecnología. Estoy totalmente abierto a ideas porque 
todo es virtual.

Me pregunto si podríamos escoger un “compuesto particularmente malo”, digamos VX, y usar el enfoque generativo para 
mostrar cuán rápidamente se podrían diseñar compuestos (tenemos modelos de toxicidad e inhibición de la 
acetilcolinesterasa, etc.) que sean tóxicos y calificados por su capacidad de sintetización.

Texto adicional redactado

Saludos, 

Sean

©2024 Collaborations Pharmaceuticals Inc. Diapositivas no patentadas.



¿Por qué elegí VX?

• Proyecto en curso financiado por la 

Agencia de Reducción de Amenazas de 

Defensa (DTRA, por sus siglas en inglés).

• Objetivo: Desarrollar modelos de 
metabolismo humano in vitro e in silico
para pesticidas organofosforados (OP) 
y agentes nerviosos de guerra química 
(CWNA).

© 2024 Collaborations Pharmaceuticals Inc. Diapositivas no patentadas.

Los compuestos 
resaltados en rojo 
tienen estándares.
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Diseño de novo de amenazas químicas mediante una AI generativa

Diseño de molécula terapéutica: 

Inhibición de la acetilcolinesterasa: 

1 LD50 Toxicidad oral: 0

Diseño de molécula de agente de guerra 

tóxica: Inhibición de la acetilcolinesterasa:

1 LD50 Toxicidad oral: 1

Todas estas moléculas son 

precursoras conocidas o

armas químicas.
Urbina, Lentzos, Invernizzi, Ekins, J Chem Inf Model. Febrero de 2023 13;63(3):691-694

© 2024 Collaborations Pharmaceuticals Inc. Diapositivas no patentadas.
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El software generativo puede diseñar moléculas tóxicas

Características del modelo generativo para puntuación:

• LD50 en ratas log(mg/kg): una medida de letalidad

• AChE EC50 (acetilcolinesterasa): un objetivo para los 

agentes nerviosos
• Puntuación QED: una medida de similitud con el fármaco

• Similitud con VX

6 h: se crearon 40,000 moléculas virtuales 

Entre los 5,000 compuestos con mayor puntuación se 

encontraban análogos de VX conocidos y otros agentes 

+ nuevas moléculas con mayor letalidad (LD50) e inhibición 

de AChE.

VX (Ld50

0.022 mg/kg 

en ratones)

Conjunto de datos LD50 

Urbina, Lentzos, Invernizzi, Ekins, Nature Machine Intelligence 2022 

https://www.nature.com/articles/s42256-022-00465-9

© 2024 Collaborations Pharmaceuticals Inc. Diapositivas no patentadas.
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Colisión entre el software y los datos abiertos y comerciales

©2024 Collaborations Pharmaceuticals Inc. Diapositivas no patentadas.

• Modelos de datos y aprendizaje automático (ML): Objetivo AChE CHEMBL220, 

conjunto de datos LD50 en ratas (CATMoS) (Environ Health Perspect. Abril de 2021; 

129(4):47013).

• Software: muchos kits de herramientas generativas de código abierto (por ejemplo, 

REINVENT, desarrollado por AstraZeneca, en Github).

• Muchas otras herramientas quimioinformáticas de código abierto (Rdkit, CDK, 

etc.), bases de datos (PubChem, etc.).

• Herramientas de retrosíntesis, comerciales: SYNTHIA (Millipore Sigma), 

AiZynthFinder de código abierto (AstraZeneca), estas ayudarían a decidir cómo 

hacer una molécula.



Tras la presentación, iniciamos una 
colaboración con expertos en la materia.

• Fabio Urbina, PhD.

• Director asociado, Collaborations Pharmaceuticals, Inc.

• Desarrollo de software, aprendizaje automático, descubrimiento de fármacos

• Filippa Lentzos, PhD

• Ponente

• Científico social que analiza de manera crítica las amenazas biológicas, la 

bioseguridad y la gestión del riesgo biológico

• Cédric Invernizzi, PhD

• Experto en control de armas químicas, biológicas, radiológicas y nucleares 

(CBRN, por sus siglas en inglés)

• Interesado en los avances de la ciencia y la tecnología, y su relevancia para el 

control de armamentos

• Sean Ekins, PhD, DSc.

• CEO, Collaborations Pharmaceuticals, Inc.

• Aplicaciones del aprendizaje automático en la toxicología y el descubrimiento 

de fármacos

©2024 Collaborations Pharmaceuticals Inc. Diapositivas no patentadas.



¿Esto es solo el comienzo?

• El comentario se publicó y se hizo viral.

• Ahora tenemos la tecnología para crear enormes cantidades de 

moléculas sintéticamente razonables utilizando enfoques 

generativos: ¡solo producimos unas pocas!

• Consecuencias no deseadas de la tecnología para el diseño 

de moléculas como armas.

• ¿Cómo regulamos, controlamos, limitamos y supervisamos este 

“potencial de doble uso” del software y los datos de código 

abierto?

• Existe un riesgo reputacional para la AI y la industria farmacéutica.

• Podemos borrar las moléculas virtuales.

• Se necesita que haya más debates en congresos y más educación.

• Esta es la historia que hay detrás...

Urbina, Lentzos, Invernizzi, Ekins, Nature Machine Intelligence (2022)

©2024 Collaborations Pharmaceuticals Inc. Diapositivas no patentadas.



Interés profesional
• Oficina de Políticas Científicas y Tecnológicas (OSTP, por sus siglas en inglés) y 

Consejo de Seguridad Nacional (NSC, por sus siglas en inglés) de la Casa 

Blanca, marzo.

• Invitación a participar en el seminario de Rutgers sobre la ética de la mitigación de riesgos 

biológicos catastróficos globales.

• Debate con el grupo de riesgos de la AI del Laboratorio de Ciencias de la Computación e Inteligencia 

Artificial (CSAIL, por sus siglas en inglés) del Instituto de Tecnología de Massachusetts (MIT, por sus 

siglas en inglés), abril.

• Charla en el Australia Group, Paris, junio.

• Invitación como ponente en el taller OPCW-IUPAC sobre aplicaciones de AI en 

química, La Haya, junio.

• Invitación a presentarse ante la Agencia de Reducción de Amenazas de Defensa (DTRA), agosto.

• Charla en la reunión de la Sociedad Estadounidense de Química (ACS, por sus siglas en inglés), 

agosto.

• Charla en el Laboratorio Nacional del Noroeste del Pacífico (PNNL, por sus siglas en inglés), agosto.

• Conferencia de convergencia de Spiez, septiembre de 2022.

• Charla en la reunión de la Asociación Estadounidense de Científicos Farmacéuticos (AAPS, por sus 

siglas en inglés), octubre.

• Varias empresas, institutos y organizaciones gubernamentales de los EE. UU. se comunicaron 

para hablar sobre colaboraciones e ideas comerciales.

• 2023: Presentación en Brasil en nombre del Departamento de Estado de los EE. UU.

• 2003: Charla en la reunión de las Contramedidas contra las amenazas químicas (CounterACT, por 

sus siglas en inglés) de los Institutos Nacionales de Salud (NIH, por sus siglas en inglés), reunión del 

grupo G7.

• 2004: Varios académicos, autores, etc.

© 2024 Collaborations Pharmaceuticals Inc. Diapositivas no patentadas.



Artículos de seguimiento de otros autores

Sadasivan Shankar y Richard N. Zare

Nature Machine Intelligence, 2022, 4: 314

Marc-Michael Blum

Nature Machine Intelligence, 2022

©2024 Collaborations Pharmaceuticals Inc. Diapositivas no patentadas.



Revisión de nuestro trabajo

Todos los ejemplos anteriores de uso doble 

requerían su elaboración física:

• Síntesis de la viruela del ratón

• Síntesis del virus de la poliomielitis

• Virus de la gripe de 1918

• Ganancia de función de H5N1

• Síntesis de la viruela equina

Un momento de aprendizaje sobre el uso doble 

(Nature Machine Intelligence)

Dos documentos adicionales

• Análisis de recomendaciones para la mitigación

• Contextualización con la respuesta de científicos 

antes y después del Proyecto Manhattan

Urbina, Lentzos, Invernizzi, Ekins, Nature Machine Intelligence volume 4, page 607 (2022)

© 2024 Collaborations Pharmaceuticals Inc. Diapositivas no patentadas.



Lo que diseñamos y no 
diseñamos
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Urbina et al., Drug Disc Today 2022

Todos los compuestos están incluidos en las listas de la Convención sobre

Armas Químicas como Lista 2B04 (B. Precursores) .

Urbina, Lentzos, Invernizzi, Ekins, Drug Discov Today. Enero de 2023; 28(1):103410
©2024 Collaborations Pharmaceuticals Inc. Diapositivas no patentadas.



10 recomendaciones para la AI generativa: cómo evitar 
que la AI genere amenazas químicas

© 2024 Collaborations Pharmaceuticals Inc. Diapositivas no patentadas.

1. Aprender de las directrices éticas de La Haya.

2. Buscar asesoramiento de distintos institutos sobre ética de la AI u otros expertos.

3. Aumentar la formación ética y concienciación de los estudiantes de informática

4. Aumentar la formación de científicos en las empresas para reconocer el potencial de doble uso de la AI generativa.

5. Mantener la intevención humana.

6. Restricción de listas de espera (por ejemplo, como GPT-3 inicialmente) para limitar el acceso.

7. Utilizar una API pública para controlar el acceso y la manera en que se utilizan los modelos.

8. Aprendizaje federado: utilizar datos cifrados para entrenar el modelo sin descifrar los datos.

9. Divulgar el potencial de doble uso en publicaciones para fomentar el reconocimiento de este potencial y su visibilidad.

10. Regulación del software y las aplicaciones en la industria y la academia: limitar el acceso a herramientas, conocimientos 

e información.

Más autorregulación, ¿alguien?
Urbina, Lentzos, Invernizzi, Ekins, J Chem Inf Model. Febrero de 2023 13;63(3):691-694



Una pequeña muestra del interés mediático global
The Register

The Verge

Science, In the Pipeline

The Economist

Financial Times

Swiss National Broadcaster SRF

TA media

Radiolab (NPR)

Le Temps

Scientific American

C&ENews

National Geographic

Washington Post

Scientific American

Wired

Forbes

BBC
© 2024 Collaborations Pharmaceuticals Inc. Diapositivas no patentadas.

Doble uso del descubrimiento de fármacos impulsado
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PODCASTS

The Lawfare Podcast: Sean Ekins y Filippa Lentzos sobre un momento de 
aprendizaje sobre el uso doble

40,000 recetas 
para asesinar



Ekins y Urbina en Perspectivas de las 
partes interesadas en la Convención 
sobre Armas Biológicas
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Desconocido: Robots asesinos

DESCONOCI
DO: ROBOTS 
ASESINOS

Documental

Siga el terrorífico detrás de escena de científicos financiados por el Ejército en una carrera para desarrollar 

esta tecnología, mientras la inteligencia artificial se infiltra en cada nivel de las Fuerzas Armadas.
con una suscripción
Ver en Netflix



© 2024 Collaborations Pharmaceuticals Inc. Diapositivas no patentadas.

2022, otra 
invitación...



Los modelos de lenguaje de gran tamaño son la nueva frontera 
para el uso indebido
• Por ejemplo, DALL-E de OpenAI

• Modelos de AI entrenados con miles de millones de puntos 

de datos

• Interfaz consultada con texto

• Por ejemplo, puede mantener conversaciones, escribir 

artículos, producir imágenes, hacer inventos, etc.

• Una organización se puso en contacto 

conmigo en… solicitud ligeramente 

modificada por razones de 

confidencialidad

• ¿Hay un modelo de prueba en el área 

[]? ¿Que riesgos existen? ¿Cómo 

medir las capacidades en el área []?

• ¿Qué preguntas haríamos? ¿Y qué 

riesgo hay?

• Las organizaciones están 

probando las 

vulnerabilidades de la AI.

• Esto puede generar consecuencias no 

deseadas adicionales.

• La AI como arma
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Un nuevo problema: los modelos de lenguaje de gran tamaño

• ¿Cuánto tiempo pasará antes de que 
podamos hacer lo siguiente con un modelo de 
lenguaje en línea?

• Entrada: “producir una nueva molécula tóxica 
que sería fácil de sintetizar”.

• El software no puede dibujar la estructura 
exacta de la molécula solicitada actualmente.

• Sería difícil evitar esta forma de mal uso: las 
palabras utilizadas son inocuas.

• ¿Qué pasa con ChatGPT, etc.?

Uso de DALL E-2

Una representación en 3D de una nueva molécula

Una representación en 3D de una nueva molécula tóxica fácil de sintetizar
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ChatGPT en Biología

“Con RF Diffusion, el poder de la AI se puede 
aprovechar para crear proteínas ] útiles en
cuestión de
segundos.”

• Se están desarrollando rápidamentemodelos de lenguaje de AI para el 
diseño de proteínas . ProtGPT2, por ejemplo , ha sido entrenado en 45
millones de secuencias de proteínas , ProGen en 280 millones de
secuencias.

• Una ingeniería de proteínas podría, rediseñar una estructura de proteína
alrededor de su sitio activo, potencialmente eliminando cualquier similitud
de secuencia con la molécula original.

• A cualquier persona que trabaje en tecnologías de detección de toxinas 
podría resultarle difícil identificar toxinas nuevas e invisibles.

• Los sistemas establecidos para detectar y prevenir la exportación ilegal de 
toxinas no las reconocerían.

©2024 Collaborations Pharmaceuticals Inc. Diapositivas no patentadas .

Animación de Erik English, editado con licencia de Alexdndz / Adobe.

RF Diffusion ahora gratuita y de código abierto

https://www.nature.com/articles/s41467-022-32007-7
https://www.nature.com/articles/s41587-022-01618-2


Enmascaramiento de la función de una 
proteína

• Tome el sitio activo de una proteína (por ejemplo, ricina), elimine 
la estructura circundante y pídale a una AI generativa que 
alucine y pinte una nueva estructura.

• La homología de secuencia desaparece = indetectable.

• ¿Cómo lo detectaríamos?

• La estructura de la hexoquinasa de levadura (PDB 1IG8) y 
un modelo alucinado pintado (generación de la cadena 
principal) se realizó con Rfdiffusion, manteniendo el sitio 
de unión constante.

Ekins, Brackmann, Invernizzi, Lentzos, GEN Biotechnology, 2023
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¿A dónde nos lleva ChatGPT sintéticamente?

• Puede llevarnos muy lejos, pero no es capaz de 

predecir las actividades de las moléculas.

• No se ha entrenado con los datos adecuados.

• Incluso la información de síntesis es demasiado 

genérica.

• Puede ser capaz de generar moléculas como ideas, 

pero es posible que no haya ninguna conexión con el 

objetivo.

• Esto se puede solucionar con un entrenamiento 

basado en los datos pertinentes.

• Incluso bases de datos públicas.

• Información de síntesis.

• Publicaciones, etc.

• Podemos construir modelos de lenguaje de gran 

tamaño (LLM, por sus siglas en inglés) solo con los 

datos.

©2024 Collaborations Pharmaceuticals Inc. Diapositivas no patentadas.

¿Puede proporcionar más detalles sobre la síntesis de CC(C)?

(C)C(=O)NCCc1ccc(OCCN2CCN(C(=O)C(C)(C)C)CC2)cc1 y rendimiento esperado

La síntesis de CC(C)(C)C(=O)NCCc1ccc(OCCN2CCN(C(=O)C(C)(C)C)CC2)cc1 implica varios 

pasos y puede requerir purificaciones intermedias y optimización de las condiciones de 

reacción. A continuación, se presenta una estrategia de síntesis más detallada junto con los 

rendimientos esperados para cada paso:

Paso 1: Síntesis de c1ccc(NCC(=O)C(C)(C)C)cc1

• Comience con benceno disponible comercialmente o un derivado sustituido de benceno. 
• Proteja cualquier grupo funcional sensible presente en el anillo de benceno. 
• Presente el grupo NCC(=O)C(C)(C)C haciendo reaccionar el benceno protegido con la 

amina apropiada y un agente acilante (como cloruro de acilo). 

• Optimice las condiciones de reacción, incluido el disolvente, la temperatura y el tiempo de 
reacción, para lograr el mayor rendimiento. 

• Rendimiento esperado: Depende de los reactivos específicos, las condiciones y los 
métodos de purificación 
empleados. El rendimiento puede variar, pero normalmente oscila entre moderado y bueno.

Paso 2: Amidación para formar C(=O)NCC(=O)C(C)(C)C 

• Desproteja el grupo amino del intermedio obtenido en el paso 1. 

• Haga reaccionar el intermedio desprotegido con un cloruro de ácido adecuado o un ácido 
carboxílico activado para formar el enlace amida. 

• Optimice las condiciones de reacción para obtener rendimiento y selectividad. 

• Rendimiento esperado: El rendimiento puede variar dependiendo de los reactivos y 
condiciones específicos, pero normalmente se pueden lograr rendimientos moderados a 
buenos.



Breaking Bad 
ChatGPT
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Modelos de lenguaje de gran tamaño para traducir 
solicitudes complejas en puntos finales de API

37 © 2024 Collaborations Pharmaceuticals Inc. Diapositivas no patentadas.

• “Me gustaría tener un conjunto de 
100 moléculas similares a 
fármacos que tengan 
predisposición a inhibir la 
acetilcolinesterasa, la enzima que 
es el objetivo del fármaco”.

API: MegaSyn

n=100

QED >= X

Entrada: Modelo IC50 AChE

• “¿Esta molécula 
[CN1C=NC2=C1C(=O)N(C(=O)N 
2C)C] marca alguno de los puntos 
finales tóxicos en el hígado?”

API: MegaTox

Consulta: 

CN1C=NC2=C1C(=O)N(C(=O)N2C)C

Entrada: modelos

etiquetados: hígado

• “Me gustaría reutilizar el 
medicamento aripiprazol, tal vez 
para tratar el Alzheimer”.

LLM

API: AoPs, MegaPredict

Pantalla MegaPredict

Consulta:C1CC(=O)NC2=C1C=CC(=C2)OCCCCN3CC

N(CC3)C4=C(C(=CC=C4)Cl)Cl

Entrada: Modelos de AoP para el Alzheimer

LLM como Toolformer: https://doi.org/10.48550/arXiv.2302.04761

Un conjunto de modelos de aprendizaje 

automático de toxicología y de procesos de 

absorción, distribución, metabolismo y 

excreción (ADME, por sus siglas en inglés)

con un módulo de lectura transversal opcional.

https://doi.org/10.48550/arXiv.2302.04761


Visibilidad global de la AI 
generativa y desafíos
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La AI tiene un doble uso: 
¿Soluciones?

• Promover la investigación y el desarrollo responsable

de la AI.

• Elaborar y acordar pautas éticas.

• Diseñar AI que permita limitar el uso malicioso.

• Seguridad.

• Actuar con diligencia al trabajar con socios 

internacionales.

• Prestar atención a las señales de advertencia.

• Responder ante riesgos y amenazas en las propias

organizaciones.

• Concienciación y educación.

• Necesidad de cooperación y regulación internacional.
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Resumen

©2024 Collaborations Pharmaceuticals Inc. Diapositivas no 

patentadas.

• Piense en qué herramientas de AI utiliza hoy.

• ¿Cómo podrían ser utilizadas de manera indebida?

• Todas las investigaciones y aplicaciones de las ciencias de la vida deben 

utilizarse de manera responsable.

• El uso indebido y deliberado de agentes biológicos y toxinas con fines 
nocivos está formalmente prohibido por el derecho internacional,
mediante el Protocolo de Ginebra de 1925, la Convención sobre Armas 
Biológicas de 1972 y la Convención sobre Armas Químicas de 1993.

• Capacitar a los estudiantes y al personal.
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¡Gracias!

Comuníquese con nosotros:

Sean Ekins, CEO 

sean@collaborationspharma.com
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