TP4

Similitud de compuestos y clusterizacion



Objetivos

1)  Aprender a calcular similitud molecular usando fingerprints y métricas de RDKit.
2)  Aplicar clusterizacion jerarquica y K-means para agrupar compuestos.
3) Visualizary analizar relaciones entre moléculas mediante PCA y heatmaps.



Organizacion de la clase

9:00 a 9:30 Introduccion al TP

9:30a 10:30 Trabajo en la guia de ejercicios (Parte 1: Clusterizacion por Fingerprints)
10:30 a 11:00 Recreo

11:00 a 12:00 Trabajo en la guia de ejercicios (Parte 2: Clusterizacion por PCA)

12:00 a 13:00 Lectura de paper y puesta en comun
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Parte 1

Clusterizacion por Fingerprints
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1) Calcular Mol de cada molécula con RDKit
2) Calcular el FingerprintMol de cada molécula
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Parte 2

Clusterizacion por PCA
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Clusterizacion

por PCA

KMeans clustering on sample data with n_clusters = 6
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En resumen!

Fingerprints

PCA

Criterios para
clusterizar

Similitud
estructural
Similitud de

propiedades
fisicoquimicas



Objetivos

1)  Aprender a calcular similitud molecular usando fingerprints y métricas de RDKit.
2)  Aplicar clusterizacion jerarquica y K-means para agrupar compuestos.
3) Visualizary analizar relaciones entre moléculas mediante PCA y heatmaps.
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