Organiza:

® bioval

~ ‘?(
& @% #BIOVALTRANSFIERE #BIOVALCOLABORA

Prediccion de propiedades fisico-quimicas, biologicas y/o (eco)toxicologicas de compuestos quimicos
mediante modelos QSAR (Quantitative Structure-Activity Relationships)

Patricia Serrano Candelas / Project Manager

L 4

ProtoQSAR

Computational toxicology:
fast, economical and ethical

Colabora: Financia:

% GENERALITAT Financiado por
REDIT Q VALENCIANA _?ﬁ\" B oA A ‘ - la Unién Europea

INNOWVATION NETWORK



[ DESCRIPCION OFERTA TECNOLOGICA ]

Modelos QSAR - Métodos alternativos a la experimentacién animal in vivo - In vitro
- Insilico

10 millones de animales sacrificados al ano en Europa con fines cientificos, toxicologicos y regulatorios
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[ DESCRIPCION OFERTA TECNOLOGICA ]

Modelos QSAR —> Algoritmos matematicos complejos

Prediccidn N

Positivos Negativos |
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* Precision = (VP+VN)/(VP+FP+FN+VN) * Coeficiente de correlacion

* Sensibilidad = VP/(VP + FN)
* Especificidad= VN/(VN+FP)




[ DESCRIPCION OFERTA TECNOLOGICA ]

Modelos QSAR —> Algoritmos matematicos complejos

Modelos lineales

Modelos no lineales

= Regresion lineal multiple = Bosques aleatorios = Maquina de vectores de soporte




| DESCRIPCION OFERTA TECNOLOGICA |

Modelos QSAR - Se basan en el calculo de descriptores moleculares

* Propiedades fisicas: solubilidad, temperatura de fusion, etc.

Descriptor Definicion Valor
nBen Numero de grupos benzeno 1
u Grupos funcionales nC=0 Numero de grupos C=0 1
nCOOH Ndmero de grupos COOH 0
> * * *
H * | * ‘ | 7
= Caminos moleculares |
0 0
0 0 0

=  Conectividad entre atomos




[ DESCRIPCION OFERTA TECNOLOGICA ]

Modelos QSAR §
) o Actmdad conoc1da — QS AR
—> Relacionan estructura y actividad

Actividad
desconocida

—> Prediccidén virtual de propiedades de compuestos

Prediccion

Cursos ProtoQSAR:

* Predicciones toxicoldgicas in silico con propodsito regulatorio: (Q)SAR y read across
https://protogsar.com/qsar-read-across/

* Métodos computaciones aplicados al descubrimiento de farmacos y la toxicologia
https://protogsar.com/curso _python gsar/



https://protoqsar.com/qsar-read-across/
https://protoqsar.com/curso_python_qsar/

[ DESCRIPCION OFERTA TECNOLOGICA ]

Ventajas herramientas computacionales

Elevada eficacia predictiva

Analisis de gran cantidad de sustancias

Principio de las 3R: reemplazar, reducir y refinar los ensayos en animales

G

9 Validez regulatoria (REACH, CLP, ICH, BPR...) g

D Ahorro de recursos materiales y econdmicos asociados a la experimentacion




( PROYECTOS RELACIONADOS |

2019-2021

Modelos de prediccion de reacciones de
hipersensibilidad de formulaciones cosméticas,

ambientadores y productos de limpieza del hogar
basados en algoritmos de aprendizaje automatico

QSAR: toxicidad humana
(sensibilidad cutanea, irritacion cutanea y ocular)

CENTRO
TECNOLOGICO

ITENE

GOBIERNG MIMISTERIC) SECRETARIA DE E5TADC

DEESPARIA  DEASUNTOS ECONOMICOS DE DIGITALIZACION E
¥ DIGITAL IMTELMGEMCIA ARTIFICIAL




[ PROYECTOS RELACIONADOS]

2021-2026
Ontology-driven and artificial intelligence-
based repeated dose toxicity testing of
chemicals for next generation risk
assessment
QSAR = toxicologia humana
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| PROYECTOS RELACIONADOS |

2021-2023
Structure-activity relationship modelling
@ SAR of REACH-relevant endpoints to predict I 'sC -
‘ the toxicity of engineered nanomaterials MARIE SKLODOWSKA | 2019

CURIE ACTIONS

2019-2023 Bioactive

Identificacion de nuevos compuestos
bioactivos generados por bacterias
intestinales

Doctorados empresariales Innodocto
2020-2024 HepatoDEEP

Desarrollo de un sistema experto
multitarea basada en redes

neuronales profundas para la
= A\ | ACENCIAVALENCIANA prediccion de hepatotoxicidad
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| PROYECTOS RELACIONADOS |

2022-2024

Desarrollo y validacion de pinturas y

®

I ) . t revestimientos, basadas en modelos quimio-
G I n informaticos, para la prevencion y control de
4 I RAS infecciones relacionadas con la asistencia sanitaria

QSAR: Cribado de compuestos biocidas
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[ PROYECTOS RELACIONADOS ]
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Investigacion para la generacion de modelos
para maximizar la produccion de energia
verde mediante valorizacion energética de

SulfaT@x W=

QSAR: cribado de compuestos inhibidores de
arqueas sulfatorreductoras
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|_RESULTADOS OBTENIDOS |

Creacion de la plataforma computacional ProtoPRED
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https://protopred.protoqsar.com/
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\ ProtOPRED Formulario de contacto  Iniciar sesion  ACERCA DE
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Modelos QSAR en ProtoTOX

Sensibilidad cutanea
Cédigo REACH: 8.3

[rritacion cutanea Irritacion ocular
Cc')digo REACH: 8.1.1 Cédigo REACH: 8.2.2

Mutagenicidad (test de Ames) Genotoxicidad (Micronucleos) Aberracion cromosémica

Codigo REACH: 8.4.1 Codigo REACH: 8.4.2 Codigo REACH: 8.4.3
Toxicidad oral aguda Toxicidad en el desarrollo Carcinogenicidad
Cddigo REACH: 8.5.1 Codigo REACH: 8.7.2 Codigo REACH: 8.9.1

Neurotoxicidad




#BIOVALTRANSFIERE #BIOVALCOLABORA

[ POSIBLES USOS / APLICACIONES / SERVICIOS J

O Prediccién propiedades

O Cribado de moléculas

O Registro REACH

O Registro ICH M7

O Descubrimiento de compuestos terapéuticos
O Estudio de mecanismos de accion

O Etc.

| NECESIDADES |

O Datos experimentales

[ POSIBLES COLABORACIONES j

O Empresas

O Universidades

O Centros tecnoldgicos

O Institutos de Investigacion
O Etc.
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iGRACIAS!

Patricia Serrano — Project Manager

pserrano@protoqgsar.com

https://protogsar.com/
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ProtoQSAR

Computational toxicology:
fast, economical and ethical
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