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(Qué es un modelo QSAR?

Métodos de clasificacion

a

A 4

Métodos de regresion
a Q *
. . o ©©

Algoritmos de aprendizaje automatico 20

Validaciéon estadistica e o

o
7

v



Ventajas de los métodos QSAR

‘ Ahorro de tiempo, dinero y recursos
‘ Eficacia predictiva para el descubrimiento o la mejora de compuestos quimicos

‘ Cumplimiento de las normativas internacionales para evitar la experimentacion animal: 3R

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



;Como se desarrolla un modelo QSAR?

Generaciéon de un set de

Calculo de descriptores moleculares entrenamiento y uno de validacién

Busqueda y entrenamiento
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Aplicacion de modelos QSAR &

310-SL

Desarrollo de modelos QSAR para un disefio 6ptimo de innovadores recubrimientos
hibridos repelentes como desafio a las sustancias alquilicas polifluoradas

Safe and Sustainable by
Design (SSbD)

Herramientas de prediccion fisicoquimicas

eco)toxicoldgicas. Y :
+ Toxicidad de Y (eco)tox 9 Minimizacién del impacto

materiales % econdmico y ecolbgico a lo

» Lixiviado peligroso largo de toda la cadena
* Evaluacién del ciclo

de vida
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Aplicacion de modelos QSAR

Desarrollo de modelos QSAR para la identificacién de compuestos con actividad
contra diferentes patégenos.
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Aplicacion de modelos QSAR

Desarrollo de una herramienta computacional para la prediccién de propiedades
(eco)toxicoldgicas, fisicoquimicas y ADME.

1. Selecciona el mdédulo

B ProtolCH ™ ProtoPHYSCHEM B ProtoTOX
ProtoREACH ™ ProtoECO ™ ProtoADME

2. Introduce la molécula

3. Verifica la estructura de entrada

Retrieved SMILES from CAS Nun

. . .
CC1=C(C(=0)C2=C(C1=0)N3
4. Lanza la prediccion coxrac-om
‘Add information about the mole
e addicional info
Chemical Structural Experimental | Predicted Applicability
name EC numbe! formula CAS SMILES value* value Reliability domain**
Mitomycin C15H18N405 | 50-07-7 CC1=C(C(=0)C2=C(CT=0)N | N/A Mutagenic 7045 % Inside
3CCAC(C3(C2COC(=O)N)OC (Tanimoto)
ING)N

https://protopred.protogsar.com/Trial

™ ProtoPRED



Aplicacion de modelos QSAR

Desarrollo de modelos QSAR para predecir propiedades toxicolégicas y
fisicoguimicas de nanomateriales

PHYSICOCHEMICAL NanoQSAR MODELS INPUT NANOFORM(S)

Ce“ (@ Partition coefficient (MOx) () Load file(”)

requires core and surface SMILES

Atom Molecule Virus Bacteria

() Zeta Potential (Metal, MOx and QDs) Accepted file formats: xlsx, txt & csv {more info and example files)
requires core and surface SMILES
(@ Provide data manually (single nanoform)

»~— COMPOSITION (SMILES): ———
Predefined Core

[--seect-- v |

TOXICOLOGICAL NanoQSAR MODELS

() Cytotoxicity in E. coli (MOx) fferdefiﬂed

requires core SMILES (as MOx molecular formula) - - okRLECT - -

() Cytotoxicity in tumoral cells (QD) Surface ligands/modifiers, mixtures allowed
requires core and shell SMILES (as ionic mixtures), Draw or GAS
exposure time, concentration and diameter

N U eVO m éd U | O d e p red | CC | é n pa ra O iztuﬁ:gilztidlr:hl;t‘l;\:Aalﬂscglsli(n%lz)mms) ?N?lelostkqnu?z:
nanomateriales

exposure time, concentration and diameter ‘

»— EXPERIMENTAL CONDITIONS: ———

P ro p | ed a d es ba Sa d as en req u | S itOS ECOTOXICOLOGICAL NanoQSAR MODELS oncentiztioniinimol T
eX i g i d OS pO r R EAC H Daphnia magna Immobilization (MOx) B e i)

coming soon

.

ProtoNANO  was developed as a part of the NanoQSAR research project

*n (https://protogsar.com/nanogsar/). This project has received funding from the Eurcpean
SAR B Union's Horizen 2020 research and innovation programme under the Marie
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Conclusiones

Los modelos QSAR pueden reducir tanto la inversion de tiempo
como de dinero en procesos de optimizacibn de materiales,
estudios de toxicidad como el descubrimiento de farmacos.

OSAR se puede aplicar tanto a compuestos pequefios como a
nanomateriales o péptidos, y se puede aplicar antes de su sintesis.

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

Los mejores modelos se han implementado como herramientas de
facil aplicacién, accesibles en plataformas web.
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