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8.1. CONSECUCION DE LOS OBJETIVOS

En este trabajo se ha desarrollado una aplicacam [ optimizaciéon de
farmacos a partir de datos obtenidos previamendiami un DOE utilizando redes
neuronales como alternativa al método de regrekadntualmente utilizado en el

ambito del laboratorio.

Se vio el problema que suponia el escaso nimedatds disponibles para el
entrenamiento y validacion de la red neuronal pajue se han comparado dos métodos
distintos de validacion. En el primero se entreralr@d neuronal con una parte de los
datos y se validaba con los datos restantes. Eageindo método se entrenaba la red
neuronal con todos los datos y se validaba conébao de bootstrap donde para
obtener el error que comete la red neuronal eneldigrion de datos se halla mostrando

a la red muchas remuestras con reposicion de tos deponibles.

Se vio que con el método de validacién con patraleegalidacion se obtenian
resultados que diferian mucho de una red a otraoskeamdo asi los problemas que
supone la insuficiencia de datos para una red naur&n este caso, se aplicaria el
método de bootstrap en la validacion de la redarelr Si los datos experimentales que
se muestran a la red neuronal son una buena rataei®m de la poblacién, este método

hallara el error real que cometera la red neurenah prediccion de nuevos datos.

A continuacion, se realiz6 una prueba de la opamian de un farmaco cuyos
resultados de la optimizacion de todas las saligatirmacos aplicando el método de
regresion fueron facilitados por el Grupo de Inigestion en Sistemas de Liberacion
Controlada de Medicamentos, de la Universidad dell&eAqui se vio que los
resultados diferian de los resultados obteniddzanido una red neuronal debido a la

caracteristica no lineal de la red neuronal.
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Por ultimo, una vez demostrado la viabilidad ded de redes neuronales en la
optimizacién de farmacos, se cred una aplicacidtiba para realizar esta tarea de
optimizacién. En esta aplicacibn se puede elegiariguitectura de un perceptréon
multicapa (numero neuronas de entrada, de salidauitas) y los parametros del
algoritmo aprendizaje de backpropagation que s@tada las necesidades de cada
problema. Ademas, esta aplicacion permite elegmé&iodo de verificacion de la red
entre el método bootstrap o empleando patroneslitdagion. Con esta aplicacion se
podria simplificar la labor del farmacéutico a tadnde optimizar los farmacos.

De esta manera se han cumplido los objetivos mascabinicio del proyecto,

aungue quedan abiertas futuras lineas de trabaja qantinuacion se detallan.

8.2. NUEVAS LINEAS DE INVESTIGACION

Una futura linea de trabajo de interés seria lizeeidn de pruebas con el
objeto de confirmar la veracidad de las predicaorealizadas al emplear las redes

neuronales en la optimizacién de farmacos.

Otra linea de investigacion podria ser el estudlaido de otras arquitecturas de
redes neuronales y de algoritmos de entrenamiéigoinas de estas arquitecturas y
algoritmos se explicaron brevemente en el aparteointroduccion a las redes

neuronales. Sin embargo, el abanico donde elegnueso mas amplio.

Otra posible continuacion seria aplicar el métodddotstrap de otras formas.
En este trabajo, este método se empled en los eatasverificacion de la red neuronal.
Sin embargo, bootstrap se puede utilizar en ofitascsones como por ejemplo se
puede aplicar el remuestreo con reposicion a lassddurante el entrenamiento con el
objetivo de minimizar el sobreentrenamiento o sedpuaplicar de diversas formas para

crear diferentes arquitecturas de redes neuronales.
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Finalmente y dados los buenos resultados obteredogl presente trabajo,
podria ser de interés el desarrollo de una apbfioagrofesional, basandose en el
desarrollo piloto de este trabajo que pueda sedeamp para su uso cotidiano en el

laboratorio.
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