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La ESPOL promueve los Objetivos de Desarrollo Sostenible

Modelado QSAR en el estudio de farmacos sintéticos para la

identificacion de actividad anticancerigena

e
PROBLEMA A% LARTISD

El desarrollo de nuevos farmacos implica un proceso que se J‘g;gggs

extiende aproximadamente de 10 a 20 anos y requiere una

inversion anual muy alta por medicamento. Las fases iniciales Etapa 2

comprenden investigaciones y pruebas, donde un aproximado Ly Moléculas w:;:"" g

del 90% de los candidatos a farmacos no llega a la etapa final Etapa 3 &8 Akt N

debido a cuestiones de seguridad y eficacia.
I| Efectividad

Seguridad y efectividad a
gran escala y largo plazo

OBJETIVO GENERAL

Desarrollar un modelo QSAR basado en propiedades
fisicoquimicas o topologicas para la prediccion de propiedades
anticancerigenas de nuevos derivados de tetralonas.

Revision
normativa

@ 1 Medicamento

PROPUESTA

Se propuso una herramienta mdas eficiente [¢](moleculal)=f [C] ,
como alternativa, la relacion cuantitativa ) wp | ALP](I)=F AC] | mmb | QSAR
estructura actividad (QSAR). Este método se [b](moleculaz)=t [C]
utilizd para predecir actividad bioldgica

mediante algoritmos matematicos complejos o Donde:

estadisticos en funcion de la estructura [C]: Constitucidn quimica (estructura+ propiedades)
molecular del compuesto, minimizando [b]: Actividad bioldgica

tiempo y costos de experimentacion

‘ Metodologia ‘
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RESULTADOS

ICso = 0.9610NanoZagreb — 1.2176SumNanoZagreb — 0.4648IRM — 1.7334Albertson + 0.7257Randic + 2.1875

‘ Modelo seleccionado ‘
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* El mejor modelo QSAR fue el presentado, en donde se * Se analizo los indices seleccionados en el modelo, donde se
obtuvieron mejores estadisticos como un R multiple de observd que existe una relacion entre estos y los resultados
0.60 y una significancia f de 0.001469, que describio de de la actividad biologica correspondiente. En concreto, se
una manera eficiente la relacidn entre la actividad encontro que a medida que los indices muestran valores mas
biologica anticancerigena. elevados, la actividad biologica anticancerigena tiende a
disminuir, lo que implica que la capacidad inhibitoria se
* Se logro predecir la actividad biologica anticancerigena de vuelve mas eficiente.

los compuestos amidolidenosl-tetralonas, donde los
compuestos con mejor potencial anticancerigeno son el
M6C y el M6F que presentaron una actividad biologica baja

con valores de 0.3648 y 0.4323 uM, respectivamente. \S,AI;I.!RESTAR ::333}'.‘:'.?,”
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