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ProtoQSAR

Chemoinformatics and modeling solutions
to optimize your chemicals

Aplicacion de modelos predictivos para parametros ADMET

Dia: 9 de julio 2024

Horario: 13:30 -15:00 h

Modalidad: hibrido

Ponente: Martina Palomino (Investigadora en ProtoQSAR-MOLDRUG)

Descripcion

Los modelos in silico son una herramienta de gran interés en el ambito toxicoldgico, se pueden usar para sustituir a los
estudios en animales, reduciendo el impacto ético, el coste de recursos y el tiempo de espera. En este taller vamos a
ensefiar a como predecir propiedades ADME vy toxicélogicas de manera facil usando modelos QSAR. Ademds,
explicaremos las nociones bdsicas sobre técnicas computacionales para que sepas reconocer las mas habituales (read-
across, QSAR, etc.) y entender sus principales caracteristicas, ventajas y limitaciones.

Programa
13:30-14:00 h. Introduccién a los métodos computacionales para la prediccion de propiedades ADMET
* ¢Quiénes somos?
* Nuestros proyectos en el drea de salud
* ¢Por qué usar modelos computacionales? Inscribete a través de este enlace:
* Tipos de modelo: QSAR, Read-across https://form.typeform.com/to/U7bRfqgcl
* ¢Como se desarrolla un modelo QSAR?
14:00-14:15 h. Aplicacion de métodos in silico en el contexto regulatorio
* Principios la OECD
* Aplicacidon en normativa REACH, ICH, cosméticos, etc.
14:15-15:00 h. Demostracion practica de herramientas de prediccion
* Resumen de herramientas de prediccion
* Introduccién a ProtoPRED
* Prediccion con ProtoADME
* Prediccion ICH con ProtoPRED
* Introduccion a Chemopredictionsuite
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