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INntroduccion



Fspacio quimico

Espacio compuesto por todos los compuestos
guimicos que es posible crear

https://www.chemistryworld.com



Fspacio quimico

= Analisis del espacio quimico proporciona informacion
sobre relaciones de estructura y propiedad
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Visualizaci

= Graficos de

ones

oen mostrar relaciones entre compuestos

y las propriedades que son de interes
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;Porgué visualizar?

= Visualizaciones son capaces de mostrar relaciones
dificiles de detectar con analisis estadisticos
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https://commons.wikimedia.org/wiki/File:Anscombe%27s_quartet_3.svg



;Porgué visualizar?

= Visualizaciones son capaces de mostrar relaciones
dificiles de detectar con analisis estadisticos
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https://www.autodeskresearch.com/publications/samestats



Representaciones de compuestos

Atom type O

Bond type single

O Bond type aromatic

Atom type: C



Representaciones de compuestos

= Descriptores fisico-quimicos

Tamano
O OH logP
Numero de aceptores de hidrogeno

Porcentaje de atomos aromaticos
Suma de cargas
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Represe

ntaciones de compuestos

= Huellas ©

igitales quimicas
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Proyecciones de espacios
multidimensionales
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Mostrar espacios multidimensionales

= Problemas de mostrar mas de dos dimensiones
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Mostrar espacios multidimensionales

= Problemas de mostrar mas de dos dimensiones
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Mostrar espacios multidimensionales

= Problemas de mostrar mas de dos dimensiones

Lipofilia

Aromaticidad

Tamano
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Reduccion dimensional

= Distintos tipos de técnicas para reducir la
dimensionalidad:

= Analisis de componentes principales (PCA): obtienen una

serie de ejes ortogonales que mantienen el maximo de
variabilidad

= Reduccion multidimensional (MDS): proporciona
coordenadas en dos dimensiones que mejor aproximan las
distancias en el espacio quimico
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Paisajes de actividad

= Reducir la dimensionalidad y anadir la actividad en el
eje Z

Wasserman et al. (2010) J Med Chem. 10.1021/jm100933w 16



Paisajes de actividad

Reducir a 2D y usar actividad como 3" dimension
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Peltason et al. (2010) J Chem Inf Model. 10.1021/ci100091e

Interpolar una superficie entre los datos

17



EXPa

= Una

ndir paisajes a multiples actividades

iImitacion es que solo es capaz de mostrar una

propiedad y no varias

= Seria interesante poder mostrar relaciones entre
estructura y diferentes propriedades en un grafico

= Por ejemplo, actividad contra un panel de quinasas

= Para

ello, utilizamos técnicas de visualizacion

multidimensional como RadViz
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Paisajes de multiactividad 3D

= Es una técnica de
proyeccion

= Utiliza una serie de
anclas dimensionales
(A-E)

= La posicion de los datos
depende de los valores
para cada ancla
dimensional

Hoffman et al. In Proc of the NPIV 99
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Paisajes de multiactividad 3D

Targets
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de la Vega de Ledn & Bajorath (2012) J Chem Inf Model 10.1021/ci300444p
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Paisajes de multiactividad 3D

Plano XZ
vista conjunta

Plano XY - vista de actividad Plano YZ - vista quimica

de la Vega de Ledn & Bajorath (2012) J Chem Inf Model 10.1021/ci300444p

21



Paisajes de multiactividad
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Paisajes de multiactividad 3D

A B C D E
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Paisajes de multiactividad 3D °

Actividad parecida, diferente estructura
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Redes de compuestos
QuUIMICOS
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Redes de compuestos quimicos

= Concepto similar al de redes sociales

— a -

https://thenextweb.com/ 26



Semejanza entre compuestos

= Compuestos se consideran similares si su semejanza
es mayor que un valor especifico

A=5

B=6

Te(i, j) = — C=3
E a+b—-c Tc = 0.375
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Disposicion de redes

Esfera

Fruchterman-Reingold
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Redes de compuestos
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Wawer et al. (2008) J. Med. Chem 51. 10.1021/jm800867¢g 29



Limitacion de estas redes

= Las distancias entre compuestos no tienen
significado quimico

= La red depende del valor limite que determina
cuando dos compuestos son similares

= Cambiar el valor, cambia la disposicion
completamente

= Adaptamos una técnica de disposicion que ayuda
con estos problemas: Kamada-Kawai (KK)
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Disposicion Kamada-Kawai

= Es capaz de mostrar la semejanza entre compuestos

de la Vega de Leon & Bajorath (2016) F1000Research. 10.12688/f1000research.10021.2

1.0-09 | 0.8-0.7 | 0.6-0.5 | 0.1-0.0
0.8-0.7 | 1.0-0.9 | 0.4-0.3 | 0.1-0.0
0.6-0.5 | 04-0.3 | 1.0-09 | 0.1-0.0
0.1-0.0 | 0.1-0.0 | 0.1-0.0 | 0.1-0.0
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Disposicion Kamada-Kawai

= Cuando se reduce el
valor limite, el . \
ndimero de M
conexiones en un e 2

grupo se incrementa
mucho pero no tanto

el numero de
conexiones entre
grupos

x
%

0.6

de la Vega de Ledn & Bajorath (2016) F1000Research. 10.12688/f1000research.10021.2
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Disposicion Kamada-Kawai

= La disposicion Kamada-
Kawau proporciona
mucha mas informacion
sobre la relacion entre

compuestos
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de la Vega de Ledn & Bajorath (2016) F1000Research. 10.12688/f1000research.10021.2
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Disposicion Kamada-Kawai

Distancia en la red

Kamada-Kawai

Fruchterman-Reingold
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conc

= \isua

usiones

izacion es un técnica muy util para analizar

grupos de moléculas e intentar extraer relaciones de
estructura y actividad

= Las dos formas tipicas de visualizar datos quimicos
son usar proyecciones multidimensionales o redes de
compuestos
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Muchas gracias por su
atencion
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