TP2

Obtencion y manejo de bibliotecas quimicas



Objetivos

1) Obtener sets de datos de compuestos quimicos
2) Aprender a trabajar con tablas de compuestos
3) Realizar limpieza y normalizacién de datos quimicos



Organizacion de la clase

9:00 a 9:30 Introduccion al TP

9:30a 10:30 Trabajo en la guia de ejercicios (Parte 1: Obtencion de datos)

10:30 a 11:00 Recreo

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

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



Espacio Quimico

Mullard A. The drug-maker's guide to the galaxy. Nature. 2017 https://extrapolations.com/what-is-chemical-space/
549(7673):445-447. doi: 10.1038/549445a. PMID: 28959982.




Espacio Quimico
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Construccion de librerias quimicas
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Construccion de librerias quimicas
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Base de Datos

Pub@hem

& ChEMBL



Base de Datos Pub © hem

Activity of tested
“substances”
U Pub@hem = J Pub@hem
Substance BioAssay
* Depositor-provided * Depositor-provided
substance descriptions biological activity test results
* >180 million SIDs * >1 million AIDs
Standardization & Activity of “compounds”
unique chemical derived from associated
structure extraction “substances”
OsPubClhem
Compound

* Unique chemical structures
* >60 million CIDs

https://academic.oup.com/nar/article/43/W1/\W605/24678967login=false



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

Base de Datos C NEMBL

ChEMBL 01 ChEMBL 35

Compounds: 440K
Targets: 5.4K
Bioactivties: 1.9M
Publications: 26K

Compounds: 2.5M
Targets: 16K
Bioactivties: 21M
Publications: 92K
Datasets: 293



Base de Datos @ChEMBL
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https://pmc.ncbi.nlm.nih.gov/articles/PMC4489243/

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

Limpieza de datos!
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Enhancing the Small-Scale Screenable Biological Space beyond
Known Chemogenomics Libraries with Gray Chemical
Matter—Compounds with Novel Mechanisms from High-
Throughput Screening Profiles
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Cite This: ACS Chem. Biol. 2024, 19, 938-952 I: I Read Online

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



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

Objetivos

1) Obtener sets de datos de compuestos quimicos
2) Aprender a trabajar con tablas de compuestos
3) Realizar limpieza y normalizacién de datos quimicos



