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El Desafío Global: Patógenos sin Fronteras

C O N T E X T O

Cuatro emergencias, cuatro continentes, un mismo patrón: brotes que empezaron como un problema local y terminaron poniendo a prueba la salud pública del planeta 

entero.



El Desafío Global: Patógenos sin Fronteras

C O N T E X T O

Cuatro emergencias, cuatro continentes, un mismo patrón: brotes que empezaron como un problema local y terminaron poniendo a prueba la salud pública del planeta 

entero.

Con cada patógeno nuevo, 

mutación o resurgimiento, el 

reloj del desarrollo de un 

farmaco VUELVE A CERO



La jornada del desarrollo de un fármaco
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La jornada del desarrollo de un fármaco

P U N T O  D E  P A R T I D A

v
v

vAquí entra el Computer Aided Drug 
Design (CADD)

El Diseño de Fármacos Asistido por Computador permite 

descartar (o priorizar) candidatos in silico, antes de gastar 

reactivos, animales o pacientes.







Empírico X Racional

E L  C A M BI O  D E  P A R A D I G M A

Utilización de herramientas computacionales para predecir interacciones moleculares antes de la validación experimental.

El proceso no empieza con un tratamiento aleatorio, sino con un modelo de la enfermedad para identificar dianas/blancos biológicas 

relevantes 



Diseño de Fármacos Asistido por Computadora

L A  S O L U C I Ó N



El Árbol de Decisiones del CADD

C A D D

La elección de la estrategia computacional depende de una única variable fundamental:



Algunas Herramientas

C A D D



SBDD: Cuando Conocemos “la Cerradura”  

C A D D

Cómo funciona: 

• Simula el ajuste tridimensional de las moléculas directamente en el sitio activo del objetivo. 

• Evalúa la afinidad, la estabilidad y las interacciones entre las dos moléculas (enlaces de hidrógeno, fuerzas electrostáticas etc).



SBDD: Simulación a Nivel Atómico
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LBDD: Cuando Conocemos “la Llave”  

C A D D

Cómo funciona: 

• Se basa en el principio de que las moléculas con estructuras químicas similares tienden 

a tener actividades biológicas similares. 

• El ordenador analiza las propiedades y características comunes a los ligandos ya 

validados para diseñar nuevas moléculas optimizadas.



LBDD: Algunos enfoques

C A D D



FBDD: Construcción de Precisión

C A D D

Cómo funciona: 

• Se analizan moléculas pequeñas y sencillas (fragmentos de bajo peso molecular) frente a la diana. Aunque inicialmente presentan una 

afinidad débil, estos fragmentos se unen a regiones cruciales del receptor. Se utiliza un ordenador para ensamblar y optimizar estos 

fragmentos, transformándolos en un fármaco potente.

• Ventaja: Cubre el "espacio químico" mucho mejor con una biblioteca de compuestos más pequeña en comparación con los análisis 

tradicionales.



FBDD: Estrategias de Ensemblaje en FBDD

C A D D



SBDD y LBDD: EJEMPLO

C A D D
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SBDD y LBDD: EJEMPLO

C A D D





La Visión Holística (Multi-Ómica)

C A D D

La integración de estos datos elimina la visión estrecha del fármaco, previendo cascadas de efecto secundario y interecciones 

medicamentosas de forma sistémica 



La Revolución de la Inteligencia Artificial
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CUIDADO: Límites y Concesiones del CADD 

C A D D
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Para esta presentación se utilizó 
inteligencia artificial para la generación 

de figuras y la elaboración de diagramas.

C O L A B O R A C I O N E S



Gracias!
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