
TP3

Caracterización fisicoquímica



Objetivos
1) Calcular propiedades fisicoquímicas de moléculas 
2) Analizar la información obtenida a partir de descriptores moleculares
3) Aplicar reglas basadas en propiedades fisicoquímicas para evaluar compuestos 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: Cálculo de propiedades fisicoquímicas 
de una molécula)

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



Parte 1

Cálculo de propiedades fisicoquímicas de 
una molécula



Descriptores



Descriptores



https://www.rdkit.org/docs/GettingStartedInPython.html#list-of-available-descriptors 

Descriptores

https://www.rdkit.org/docs/GettingStartedInPython.html#list-of-available-descriptors


PAINS | Brenk PAINS Brenk

True True



PAINS | Brenk PAINS Brenk

False False



PAINS | Brenk
PAINS Brenk

True Tiene grupos promiscuos que 
pueden presentar actividad 
contra varios targets

Tiene al menos un grupo 
posiblemente reactivo o tóxico

False No tiene grupos promiscuos 
que pueden presentar actividad 
contra varios targets

No tiene grupos posiblemente 
reactivo o tóxico



SwissADME

Daina, A., Michielin, O. & Zoete, V. SwissADME: a free 
web tool to evaluate pharmacokinetics, drug-likeness 
and medicinal chemistry friendliness of small 
molecules. Sci Rep 7, 42717 (2017). 
https://doi.org/10.1038/srep42717 

https://doi.org/10.1038/srep42717


Parte 2

Cálculo de propiedades fisicoquímicas de 
una lista de moléculas



Visualización de la 
distribución de las 
propiedades fisicoquímicas



Visualización de la 
distribución de las 
propiedades fisicoquímicas



Objetivos
1) Calcular propiedades fisicoquímicas de moléculas 
2) Analizar la información obtenida a partir de descriptores moleculares
3) Aplicar reglas basadas en propiedades fisicoquímicas para evaluar compuestos químicos



Cierre

https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.jcim.3c01250?ref=pdf 
https://github.com/chemprop/chemprop 

https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.jcim.3c01250?ref=pdf
https://github.com/chemprop/chemprop

