
TP2

Obtención y manejo de bibliotecas químicas



Objetivos
1) Obtener sets de datos de compuestos químicos
2) Aprender a trabajar con tablas de compuestos
3) Realizar limpieza y normalización de datos químicos



Organización de la clase
9:00 a 9:30 Introducción al TP

9:30 a 10:30 Trabajo en la guía de ejercicios (Parte 1: Obtención de datos)

10:30 a 11:00 Recreo

11:00 a 12:00 Trabajo en la guía de ejercicios (Parte 2: Análisis de conjuntos de datos)

12:00 a 13:00 Lectura de paper y puesta en común



Espacio Químico



Espacio Químico



Construcción de librerías químicas



Construcción de librerías químicas



Base de Datos 

Vs



Base de Datos 

https://academic.oup.com/nar/article/43/W1/W605/2467896?login=false 

https://academic.oup.com/nar/article/43/W1/W605/2467896?login=false


Base de Datos 



Base de Datos 

https://pmc.ncbi.nlm.nih.gov/articles/PMC4489243/ 

https://pmc.ncbi.nlm.nih.gov/articles/PMC4489243/


Limpieza de datos!
Para todo trabajo bioinformático es 
fundamental el tratamiento de los datos para 
descartar valores nulos y repetidos.



Cierre

https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acschembio.3c00737?ref=PDF  

https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acschembio.3c00737?ref=PDF


Repositorio

https://github.com/Novartis/GreyChemicalMatter 

https://github.com/Novartis/GreyChemicalMatter


Objetivos
1) Obtener sets de datos de compuestos químicos
2) Aprender a trabajar con tablas de compuestos
3) Realizar limpieza y normalización de datos químicos


