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Ventajas de los métodos QSAR

Ahorro de tiempo, dinero y recursos

Eficacia predictiva para el descubrimiento o la mejora de compuestos químicos

Aplicabilidad sencilla e inmediata de los modelos a conjuntos de estructuras nuevas

Cumplimiento de las normativas internacionales para evitar la experimentación animal: 3R
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¿Cómo se desarrolla un modelo QSAR?



Desarrollo de modelos QSAR para un diseño óptimo de innovadores recubrimientos 
híbridos repelentes como desafío a las sustancias alquílicas polifluoradas
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Safe and Sustainable by
Design (SSbD)

Minimización del impacto 
económico y ecológico a lo 
largo de toda la cadena

Herramientas de predicción fisicoquímicas 
y (eco)toxicológicas. 

• Toxicidad de 
materiales

• Lixiviado peligroso
• Evaluación del ciclo 

de vida

Aplicación de modelos QSAR



Desarrollo de modelos QSAR para la identificación de compuestos con actividad 
contra diferentes patógenos. 

en procesoCOCONUT DB

> 400,000 
compuestos 

naturales

VIRUS (300 nM)

Influenza A

Bacteria (300 nM)

S. aureus

Aplicación de modelos QSAR



Desarrollo de una herramienta computacional para la predicción de propiedades 
(eco)toxicológicas, fisicoquímicas y ADME.

2. Introduce la molécula

1. Selecciona el módulo

4. Lanza la predicción

3. Verifica la estructura de entrada

https://protopred.protoqsar.com/Trial

Aplicación de modelos QSAR



Desarrollo de modelos QSAR para predecir propiedades toxicológicas y 
fisicoquímicas de nanomateriales

• Nuevo módulo de predicción para 
nanomateriales

• Propiedades basadas en requisitos 
exigidos por REACH

Aplicación de modelos QSAR



• Los modelos QSAR pueden reducir tanto la inversión de tiempo
como de dinero en procesos de optimización de materiales,
estudios de toxicidad como el descubrimiento de fármacos.

• QSAR se puede aplicar tanto a compuestos pequeños como a
nanomateriales o péptidos, y se puede aplicar antes de su síntesis.

• Hemos desarrollado modelos QSAR tanto para predecir toxicidad
como bioactividad; algunos de ellos válidos experimentalmente.

• Los mejores modelos se han implementado como herramientas de
fácil aplicación, accesibles en plataformas web.

Conclusiones
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