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Josep Porta y Cristina Monforte, codirectores de la Catedra WeCare: Atencion al Final de la Vida.

Cuidados paliativos
alqrgan |a wdg de
cronicos terminales

Cuanto antes se inician los cuidados paliativos, mejores
son los resultados de supervivencia y calidad de vida

BARCELONA
KARLA ISLAS PIECK
karla islas@diariomedica com

Los cuidados paliativos no
solo mejoran la calidad de
vida de los pacientes con
enfermedades cronicas ter-
minales, sino que, ademas,
se traducen en un aumento
de su supervivencia, segin
ha afirmado Josep Porta,
jefe del Servicio de Investi-
gacion y Educacion de Cui-
dados Paliativos del Institu-
to Catalan de Oncologia
(ICO) y codirector de la Ca-
tedra WeCare: Atencion al
Final de la Vida, de la Uni-
versidad Internacional de
Catalufia (UIC) y Altima.
Durante el T Workshop In-
ternacional WeCare. ; Qué
hacemos cuando nos dicen:
Yo, asi, no quiero vivir
mds?, que se ha celebrado
en Barcelona, ha quedado
de manifiesto que los palia-
tivos no se deben contem-
plar como una herramien-
ta "para ayudar a morir bien
a los pacientes", sino mas
bien "para ayudarles a vivir
bien en la ultima etapa de
suvida", ha afirmado Porta,
que considera que cada vez
existemas evidencia de que

cuanto antes se inicien es-
tos cuidados, mejores son
los resultados en términos
de calidad de vida y super-
vivencia.

El primer ohjetivo -que no
el mas importante- debe ser
aliviar el dolor y los males-
tares fisicos del paciente en
la medida en que sea posi-
ble. Después, es indispensa-

Los cuidados paliativos
no se deben ver como
una heramienta para
ayudar a morr bien a
los enfermos terminales
sino para ayudarles a
vivir bien en la ditima.
etapa de su vida

ble buscar el origen del su-
frimiento -que suele ser
multifactorial- para inten-
tar desentrafar la motiva-
cién que le lleva a la verba-
lizacién del deseo de morir,
ha afiadido Cristina Mon-
forte, codirectora de la Ca-
tedra WeCare: Atencion al
Final de la Vida.

A su juicio, es importan-
te tener en cuenta que los
deseos de los enfermos pue-
den fluctuar, "a veces en

cuestion de pocos dias u ho-
ras". §ila intencion de ter-
minar con su vida es consis-
tente y persiste en el tiem-
po, es fundamental exami-
nar los factores sociales, fa-
miliares, emocionales y es-
pirituales que lerodean con
el objetivo de intentar en-
tender cudles podrian tener
mas peso y ayudarle.

"Lo mas importante, que
no se tiene que perder de
vista en ningin momento,
es que nunca se debe aban-
donar al paciente, ni a sufa-
milia", han coincidido am-
bos expertos. Si el deseo de
morir persiste a pesar de to-
das las ayudas posibles, se
puede contemplar la opcion
de la sedacion paliativa dis-
continua gestionada por el
paciente.

Monforte ha recordado
que para poder ofrecer unos
cuidados paliativos de ca-
lidad a los pacientes se re-
quieren profesionales alta-
mente formados, que sean
capaces de "abordar todos
los aspectos, que son muy
dificiles de tratar”. Paraella,
es fundamental mejorar la
investigacion en este campo
tan crucial.

Un modelo predictor preve el
efecto de quimicos en la salud

MADRID

REDACCION
Las bases de datos actua-
les contienen informacion
de miles demoléculas, en-
tre medicamentos, sus-
tancias naturales y agen-
tes quimicos medioam-
bientales, asociadas a en-
fermedades, ya sea por-
que tienen efectos adver-
50s 0 terapéuticos.

Partiendo de este cono-
cimiento acumulado du-
rante afios y disponible
en bases de datos, cien-
tificos del Instituto de In-
vestigacion Biomédica
(IRB Barcelona) liderados
por Patrick Aloy, han idea-
do un modelo predictor
que permite asociar frag-
mentos quimicos con
efectos positivos o nega-
tivos para un 20 por cien-
to de las enfermedades
humanas.

Los datos, publicados
en el tltimo Nature
Communications, pue-
den tener aplicacion para
disefiar firmacos mas se-

[

guros, detectar asociacio-
nes entre enfermedades y
dar nuevos usos a farma-
cos ya aprobados.

CONDICIONES

Se han analizado 10.000
moléculas quimicas que
contienen 98.077 frag-
mentos asociados a 1.176
condiciones patolagicas,
representativas de todas
las enfermedades huma-
nas. Hasta los afios 80, los
farmacologos disefiaban
una sustancia quimica y
estudiaban el efecto que
tenia en un organismo
modelo, pero sin concre-
tar qué hacian aquellas
sustancias a nivel mole-
cular ni saber las protei-
nas que alteraban; asi se
desarrollé una gran can-
tidad de medicamentos
para tratar todo tipo de
enfermedades.

Actualmente, los far-
macos se disefian para al-
terar el comportamiento
de proteinas o genes que
previamente se saben

afectados en una determi-
nada patologia, pero esta
via no ha dado los resul-
tados deseados.

El quimico Miquel Du-
ran, del IRB Barcelona, se
pregunté si la acumula-
cion de datos actuales
que relacionan la estruc-
tura quimica de sustan-
cias con una enfermedad
por su efecto terapéutico
o adverso permitiria de-
sarrollar un modelo pre-
dictor que relacionara
una estructura quimica
con el efecto que tendria
en humanos.

"Tenemos suficiente in-
formacion sobre estruc-
turas quimicas para pre-
decir razonablemente
bien los efectos que ten-
dran en un 20 por ciento
de todas las enfermeda-
des humanas. Asi, la in-
formacion de estructuras
quimicas puede ser muy
util para la biomedicina,
como por gjemplo para di-
seflar farmacos mas se-

Miquel Duran y Patrick Aloy han coordinado este extenso andlisis en el IRB de Barcelona.

Terapia genica en ratones para
la miocardiopatia hipertrofica

MADRID
REDACCION

Un estudio que se publica
hoy en la edicién on-line
de Nature Communica-
tions demuestra en un
modelo murine que es po-
sible revertir la miocar-
diopatia hipertréfica neo-
natal -que constituye la
cardiopatia hereditaria
mas prevalente- median-
te terapia génica.

Lucie Carrier, del Cen-
tro Médico Universitario
de Hamburgo (Alemania),
y sus colaboradores ad-
ministraron con un vector
viral el gen sin la muta-
cion causante de la pato-
logia a los ratones, que no
mostraron ningin sinto-
ma durante el periodo de
observacion de 34 sema-
nas. Ademas, comproba-
ron que la terapia elimi-

naba la sintesis de ARN
mensajero mutante.

Estos resultados cons-
tituyen una prueba de
que la terapia génica po-
dria convertirse en una
opcién futura para el tra-
tamiento de la miocardio-
patia hipertréfica neona-
tal grave, que actualmen-
te solo cuenta con un tra-
tamiento eficaz: el tras-
plante cardiaco.
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Los efectos de sustancias
quimicas en las enfermedades

Cientificos del Instituto de Investigacién Biomédica
de Barcelona han desarrollado un modelo predictor
que prevé los efectos de las sustancias quimicas en
un 20 % de las enfermedades humanas. Para elabo-
rar el trabajo, que ha publicado hoy la revista “Natu-
re Communications”, los investigadores han anali-
zado 10.000 moléculas quimicas que contienen
98.077 fragmentos asociados a 1.176 condiciones pa-
tolégicas, representativas de enfermedades huma-
nas. El andlisis de fairmacos, productos naturales y
sustancias medioambientales ha permitido identifi-
car los fragmentos quimicos responsables de causar
un efecto terapéutico o perjudicial para la salud, lo
que puede ser de utilidad para generar farmacos.
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— IRB BARCELONA V, d
Logran predecir el efecto de los farmacos en un 20% | Ideos
de las enfermedades gracias al "big data’ Mas videos de salud: El niim

Directorio: Barcelona
BARCELONA, 1 Dic. (EUROPA PRESS) -

Cientificos del Instituto de Investigacién Biomédica (IRB Barcelona)

han desarrollado un modelo predictor que anticipa los efectos de los 4
medicamentos, las sustancias naturales y los agentes quimicos >
medioambientales sobre un 20% de las enfermedades gracias al 'big '
data' sanitario. 0
3+1 0

El hallazgo, publicado en 'Nature Communications', puede tener
aplicacién para "disefiar farmacos mas seguros, detectar asociaciones
entre enfermedades y dar nuevos usos a farmacos ya aprobados"”, ha

informado este lunes el IRB en un comunicado.

El estudio ha conllevado el analisis de 10.000 moléculas quimicas que contienen 98.077
fragmentos asociados a 1.176 condiciones patoldgicas, representativas de todas las

1] Comunicados

enfermedades humanas.

Hasta los afios 80, los farmacélogos disefiaban una sustancia quimica y estudiaban el
efecto que tenia en un organismo modelo: esta practica de ensayo y error que acumulé
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el comportamiento de proteinas o genes que previamente se saben afectados en una
determinada patologia, pero "esta aproximacién basada en el conocimiento biolégico
previo no esta dando los frutos esperados".

La acumulacién de datos sanitarios que relacionan la estructura quimica de sustancias
a una enfermedad por su efecto terapéutico o adverso, ha permitido desarrollar un
modelo predictor que relaciona una estructura quimica con el efecto que tendria en
humanos.

El estudio permite agrupar el conocimiento acumulado, "redescubriéndolo y
organizandolo", y generar un 20% de conocimiento nuevo gracias a la explotacion de los
datos informatizados.

Ademés, el hallazgo puede servir para detectar asociaciones entre dos enfermedades
--denominadas comorbilidad--, asi como para indicar nuevos posibles usos para
farmacos ya aprobados.
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Predi_cen los efectos de las sustancias
quimicas en un 20% de las enfermedades

EFEFUTURO.- Cientificos del Instituto de Investigacion Biomédica (IRB)
de Barcelona han desarrollado un modelo que predice los efectos de las
sustancias quimicas en un 20 % de las enfermedades humanas.

EFEFUTURO BARCELONA = MIERCOLES 03.12.2014

Uno de los centros de investigacion biomédica en espafia. EFE/Toni Garriga

Para elaborar el trabajo, que ha publicado la revista Nature Communications, los investigadores
han analizado 10.000 moléculas quimicas que contienen 98.077 fragmentos asociados a 1.176
condiciones patoldgicas, representativas de enfermedades humanas.

El anilisis de farmacos, productos naturales y sustancias medioambientales ha
permitido identificar los fragmentos quimicos responsables de causar un efecto
terapéutico o perjudicial para la salud humana, lo que puede ser de utilidad para
generar firmacos con menos efectos secundarios, relacionar enfermedades y dar
nuevos usos a farmacos ya aprobados.

Segun ha explicado Patrick Aloy, que ha liderado la investigacion, partiendo de las bases de
datos que contienen informacidn de miles de moléculas, entre medicamentos, sustancias
naturales y agentes quimicos medioambientales, han ideado este modelo predictor que
permite asociar fragmentos quimicos con efectos positivos o negativos para un 20 % de las
enfermedades humanas”.

Hasta los afios 80, los farmacélogos disefiaban una sustancia quimica y estudiaban el efecto
que tenia en un organismo modelo.

Sin preocuparse en qué hacian aquellas sustancias a nivel molecular ni saber las proteinas que
alteraban, se desarrollaron una gran cantidad de medicamentos para tratar todo tipo de
enfermedades, pero esta practica de ensayo y error que acumuléd mucho conocimiento, se
abandond con la irrupcién de la biologia molecular.

Desde principios del siglo XXI, los firmacos se disefian para alterar el
comportamiento de proteinas o genes que previamente se saben afectados en una
determinada patologia, pero esta aproximacion basada en el conocimiento biolégico
previo no esta dando los frutos esperados.

El quimico Miquel Duran, estudiante de doctorado que trabaja en biologia de redes en el IRB
Barcelona, se preguntd si la acumulacion de datos actuales que relacionan la estructura
quimica de sustancias a enfermedad por su efecto terapéutico o adverso, permitiria desarrollar
un modelo predictor que relacionara una estructura quimica con el efecto que tendria en
humanos.

“Lo que vemos es que, en efecto, tenemos suficiente informacion sobre estructuras quimicas
para predecir razonablemente bien los efectos que tendrdn en un 20 % de todas las
enfermedades humanas”, ha dicho Duran.

http://www .efefuturo.com/noticia/predicen-los-efectos-de-las-...
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“Esto significa que la informacién de estructuras quimicas, que en muchas ocasiones y sobre
todo en el dmbito de la biologia molecular no se tiene en cuenta, puede ser muy util para la
biomedicina, como por ejemplo para disefiar firmacos mas seguros”, ha subrayado el
investigador.

El estudio permite agrupar el conocimiento acumulado redescubriéndolo y organizandolo, y
generar un 20 % de conocimiento nuevo gracias a la explotacidn de los datos informatizados.

Patrick Aloy ha indicado que el estudio sirve para disponer de informacién valiosa para evitar
o propiciar el uso de determinados fragmentos quimicos en el disefio de farmacos.

Por ejemplo, su modelo estima que hay un 40 % de fragmentos quimicos con efectos
terapéuticos que no se estan incorporando en el disefio de farmacos mientras que, en cambio,
hay fragmentos que causan efectos secundarios que se encuentran en muchos medicamentos.

Los investigadores sefialan ademas que su estudio puede servir para detectar asociaciones
entre dos enfermedades, la lamada comorbilidad -una lleva al desarrollo de otra- o
comorbilidad inversa -una protege de desarrollar otra-, y para indicar nuevos posibles usos
para farmacos ya aprobados. EFEFUTURO
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BIOMEDICINA QUIMICA

Predicen los efectos de las sustancias quimica
enfermedades

El analisis de farmacos, productos naturales y sustancias medioambientales ha permit
responsables de causar un efecto terapéutico o perjudicial para la salud humana

EFE / BARCELONA
LUNES, 1 DE DICIEMBRE DEL 2014 - 18.28 H

Cientificos del Instituto de Investigacion Biomédica (IRB) de Barcelona han desar:
sustancias quimicas en un 20 % de las enfermedades humanas. Para elaborar el trabajo, qu
Communications, los investigadores han analizado 10.000 moléculas quimicas que contier
condiciones patologicas, representativas de enfermedades humanas.

El analisis de farmacos, productos naturales y sustancias medioambientales ha permitido i
de causar un efecto terapéutico o perjudicial para la salud humana, lo que puede ser de util
secundarios, relacionar enfermedades y dar nuevos usos a farmacos ya aprobados. Segin h
investigacion, partiendo de las bases de datos que contienen informaciéon de miles de molé:
y agentes quimicos medioambientales, han ideado este modelo predictor que permite asoci
negativos para un 20 % de las enfermedades humanas".

Hasta los anos 80, los farmaco6logos disefiaban una sustancia quimica y estudiaban el efect
preocuparse en qué hacian aquellas sustancias a nivel molecular ni saber las proteinas que
de medicamentos para tratar todo tipo de enfermedades, pero esta practica de ensayo y err
abandono con la irrupcién de la biologia molecular. Desde principios del siglo XXI, los farr
de proteinas o genes que previamente se saben afectados en una determinada patologia, pe
biolégico previo no esta dando los frutos esperados.

El quimico Miquel Duran, estudiante de doctorado que trabaja en biologia de redes en el
de datos actuales que relacionan la estructura quimica de sustancias a enfermedad por su €
desarrollar un modelo predictor que relacionara una estructura quimica con el efecto que t
efecto, tenemos suficiente informacion sobre estructuras quimicas para predecir razonable
de todas las enfermedades humanas", ha dicho Duran. "Esto significa que la informacién d
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ocasiones y sobre todo en el &mbito de la biologia molecular no se tiene en cuenta, puede st
ejemplo para disenar farmacos mas seguros", ha subrayado el investigador. El estudio perr
redescubriéndolo y organizandolo, y generar un 20 % de conocimiento nuevo gracias ala e

Patrick Aloy ha indicado que el estudio sirve para disponer de informacion valiosa para evi
fragmentos quimicos en el diseno de farmacos. Por ejemplo, su modelo estima que hay un .
terapéuticos que no se estan incorporando en el disefno de fairmacos mientras que, en camk
secundarios que se encuentran en muchos medicamentos. Los investigadores sefialan aden
asociaciones entre dos enfermedades, la llamada comorbilidad -una lleva al desarrollo de o
desarrollar otra-, y para indicar nuevos posibles usos para farmacos ya aprobados.

MAS INFORMACION EN VIDEOS

Ultimos videos de celebridades y entretenimiento : Mickey Rourke vuelve al ring

“now playing

Mickey Rourke v
ring

EN EL PERIODICO EN OTROS MEDIC

El recibo de la luz ha subido un 12,4% desde enero Los barrios de mo

. . INMOBILIARIAS)
Recuperado el cuerpo de la joven desaparecida en la Garrotxa

. . . . Calentar tu casa el
Alemania, conmocionada por la muerte de una joven agredida en la calle

Expectacion por le

El Estado Islamico lapida a dos jovenes por "practicas indecentes" con peticion de Alfons

otros varones
Asi acabaron en el

PUBLICIDAD

20f3 02/12/14 13:15



Predicen los efectos de las sustancias quimicas en un 20% de 1... http://www.abc.es/agencias/noticia.asp?noticia=1734269

o Archivo
« servicios

Buscador de abc

buscador ' Buscar Buscar

ULTIMA HORA Cristiano Ronaldo, Messi y Neuer, los tres candidatos al Balén de Oro
Noticias agencias

Predicen los efectos de las sustancias quimicas en un 20% de las
enfermedades

01-12-2014 /17:30 h EFE

Cientificos del Instituto de Investigacion Biomédica (IRB) de Barcelona han desarrollado un modelo predictor que prevé los efectos de las sustancias quimicas en
un 20 % de las enfermedades humanas.

Para elaborar el trabajo, que ha publicado hoy la revista "Nature Communications", los investigadores han analizado 10.000 moléculas quimicas que contienen
98.077 fragmentos asociados a 1.176 condiciones patoldgicas, representativas de enfermedades humanas.

El andlisis de farmacos, productos naturales y sustancias medioambientales ha permitido identificar los fragmentos quimicos responsables de causar un efecto
terapéutico o perjudicial para la salud humana, lo que puede ser de utilidad para generar fairmacos con menos efectos secundarios, relacionar enfermedades y dar
nuevos usos a farmacos ya aprobados.

Segtn ha explicado Patrick Aloy, que ha liderado la investigacién, partiendo de las bases de datos que contienen informacién de miles de moléculas, entre
medicamentos, sustancias naturales y agentes quimicos medioambientales, han ideado este modelo predictor que permite asociar fragmentos quimicos con efectos
positivos o negativos para un 20 % de las enfermedades humanas".

Hasta los afios 80, los farmacélogos disefiaban una sustancia quimica y estudiaban el efecto que tenfa en un organismo modelo.

Sin preocuparse en qué hacian aquellas sustancias a nivel molecular ni saber las proteinas qué alteraban, se desarrollaron una gran cantidad de medicamentos para
tratar todo tipo de enfermedades, pero esta prictica de ensayo y error que acumulé mucho conocimiento, se abandoné con la irrupcion de la biologfa molecular.

Desde principios del siglo XXI, los farmacos se disefian para alterar el comportamiento de proteinas o genes que previamente se saben afectados en una
determinada patologia, pero esta aproximacion basada en el conocimiento bioldgico previo no estd dando los frutos esperados.

El quimico Miquel Duran, estudiante de doctorado que trabaja en biologia de redes en el IRB Barcelona, se pregunt6 si la acumulacién de datos actuales que
relacionan la estructura quimica de sustancias a enfermedad por su efecto terapéutico o adverso, permitirfa desarrollar un modelo predictor que relacionara una

estructura quimica con el efecto que tendria en humanos.

"Lo que vemos es que, en efecto, tenemos suficiente informacion sobre estructuras quimicas para predecir razonablemente bien los efectos que tendrdn en un 20 %
de todas las enfermedades humanas", ha dicho Duran.

"Esto significa que la informacién de estructuras quimicas, que en muchas ocasiones y sobre todo en el 4mbito de la biologfa molecular no se tiene en cuenta,
puede ser muy titil para la biomedicina, como por ejemplo para disefiar firmacos mds seguros", ha subrayado el investigador.

El estudio permite agrupar el conocimiento acumulado redescubriéndolo y organizandolo, y generar un 20 % de conocimiento nuevo gracias a la explotacion de
los datos informatizados.

Patrick Aloy ha indicado que el estudio sirve para disponer de informacién valiosa para evitar o propiciar el uso de determinados fragmentos quimicos en el disefio
de farmacos.

Por ejemplo, su modelo estima que hay un 40 % de fragmentos quimicos con efectos terapéuticos que no se estdn incorporando en el disefio de formacos mientras
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que, en cambio, hay fragmentos que causan efectos secundarios que se encuentran en muchos medicamentos.

Los investigadores sefialan ademas que su estudio puede servir para detectar asociaciones entre dos enfermedades, la llamada comorbilidad -una lleva al desarrollo

de otra- o comorbilidad inversa -una protege de desarrollar otra-, y para indicar nuevos posibles usos para firmacos ya aprobados.
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Logran predecir el efecto de los farmacos
en un 20% de las enfermedades gracias al
'big data'

Barcelona, Europa Press Cientificos del Instituto de Investigacion Biomédica (IRB Barcelona) han
desarrollado un modelo predictor que anticipa los efectos de los medicamentos, las sustancias naturales y
los agentes quimicos medioambientales sobre un 20% de las enfermedades gracias al 'big data' sanitario.
El hallazgo, publicado en 'Nature Communications', puede tener aplicacion para "disefiar farmacos mas
seguros, detectar asociaciones entre enfermedades y dar nuevos usos a farmacos ya aprobados", ha
informado este lunes el IRB en un comunicado.

El estudio ha conllevado el analisis de 10.000 moléculas quimicas que contienen 98.077 fragmentos
asociados a 1.176 condiciones patoldgicas, representativas de todas las enfermedades humanas.

Hasta los afios 80, los farmacologos disefiaban una sustancia quimica y estudiaban el efecto que tenia en
un organismo modelo: esta practica de ensayo y error que acumulé mucho conocimiento, se abandond
con la irrupcion de la biologia molecular.

Desde principios del siglo XXI y hasta la actualidad, los farmacos se disefian para alterar el
comportamiento de proteinas o genes que previamente se saben afectados en una determinada
patologia, pero "esta aproximacién basada en el conocimiento biolégico previo no esta dando los frutos
esperados”.

La acumulacién de datos sanitarios que relacionan la estructura quimica de sustancias a una enfermedad
por su efecto terapéutico o adverso, ha permitido desarrollar un modelo predictor que relaciona una
estructura quimica con el efecto que tendria en humanos.

El estudio permite agrupar el conocimiento acumulado, "redescubriéndolo y organizandolo", y generar un
20% de conocimiento nuevo gracias a la explotacién de los datos informatizados.

Ademas, el hallazgo puede servir para detectar asociaciones entre dos enfermedades --denominadas
comorbilidad--, asi como para indicar nuevos posibles usos para farmacos ya aprobados.

http://eldia.es/agencias/7832658-Logran-predecir-efecto-farm...
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Logran predecir el efecto de los farmacos en
un 20% de las enfermedades gracias al 'big
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Cientificos del Instituto de Investigacion Biomédica (IRB Barcelona) han desarrollado un modelo
predictor que anticipa los efectos de los medicamentos, las sustancias naturales y los agentes
quimicos medioambientales sobre un 20% de las enfermedades gracias al 'big data' sanitario.
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BARCELONA, 1 (EUROPA PRESS)

Cientificos del Instituto de Investigacion Biomédica (IRB Barcelona) han desarrollado un modelo
predictor que anticipa los efectos de los medicamentos, las sustancias naturales y los agentes
quimicos medioambientales sobre un 20% de las enfermedades gracias al 'big data' sanitario.

El hallazgo, publicado en 'Nature Communications', puede tener aplicacion para "disefiar farmacos
mads seguros, detectar asociaciones entre enfermedades y dar nuevos usos a farmacos ya
aprobados", ha informado este lunes el IRB en un comunicado.

El estudio ha conllevado el andlisis de 10.000 moléculas quimicas que contienen 98.077
fragmentos asociados a 1.176 condiciones patoldgicas, representativas de todas las enfermedades
humanas.
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Hasta los afios 80, los farmacélogos disefiaban una sustancia quimica y estudiaban el efecto que
tenia en un organismo modelo: esta practica de ensayo y error que acumulé mucho conocimiento,
se abandoné con la irrupcion de la biologia molecular.

Desde principios del siglo XXI y hasta la actualidad, los farmacos se disefian para alterar el
comportamiento de proteinas o genes que previamente se saben afectados en una determinada
patologia, pero "esta aproximacién basada en el conocimiento biolégico previo no estd dando los
frutos esperados".

La acumulacién de datos sanitarios que relacionan la estructura quimica de sustancias a una
enfermedad por su efecto terapéutico o adverso, ha permitido desarrollar un modelo predictor que
relaciona una estructura quimica con el efecto que tendria en humanos.

El estudio permite agrupar el conocimiento acumulado, "redescubriéndolo y organizdndolo", y
generar un 20% de conocimiento nuevo gracias a la explotacion de los datos informatizados.

Ademds, el hallazgo puede servir para detectar asociaciones entre dos enfermedades
--denominadas comorbilidad--, asi como para indicar nuevos posibles usos para farmacos ya
aprobados.

(EuropaPress)
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Logran predecir el efecto de los farmacos en
un 20% de las enfermedades gracias al 'big
data’'

Europa Press
lunes, 01 de diciembre de 2014, 14:01

BARCELONA, 1 (EUROPA PRESS)

Cientificos del Instituto de Investigacion Biomédica (IRB Barcelona) han desarrollado
un modelo predictor que anticipa los efectos de los medicamentos, las sustancias
naturales y los agentes quimicos medioambientales sobre un 20% de las
enfermedades gracias al 'big data' sanitario.

El hallazgo, publicado en 'Nature Communications', puede tener aplicaciéon para
"disefiar farmacos mas seguros, detectar asociaciones entre enfermedades y dar
nuevos usos a farmacos ya aprobados", ha informado este lunes el IRB en un
comunicado.

El estudio ha conllevado el andlisis de 10.000 moléculas quimicas que contienen
98.077 fragmentos asociados a 1.176 condiciones patoldgicas, representativas de
todas las enfermedades humanas.

Hasta los afios 80, los farmacélogos disefiaban una sustancia quimica y estudiaban el
efecto que tenia en un organismo modelo: esta practica de ensayo y error que acumuld
mucho conocimiento, se abandond con la irrupcién de la biologia molecular.

Desde principios del siglo XXI y hasta la actualidad, los farmacos se disefian para
alterar el comportamiento de proteinas o genes que previamente se saben afectados
en una determinada patologia, pero "esta aproximacién basada en el conocimiento
bioldgico previo no esta dando los frutos esperados”.

La acumulacién de datos sanitarios que relacionan la estructura quimica de sustancias
a una enfermedad por su efecto terapéutico o adverso, ha permitido desarrollar un
modelo predictor que relaciona una estructura quimica con el efecto que tendria en
humanos.

El estudio permite agrupar el conocimiento acumulado, "redescubriéndolo y
organizandolo", y generar un 20% de conocimiento nuevo gracias a la explotacién de
los datos informatizados.

Ademas, el hallazgo puede servir para detectar asociaciones entre dos enfermedades
--denominadas comorbilidad--, asi como para indicar nuevos posibles usos para
farmacos ya aprobados.
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Desarrollan un modelo predictor que prevé los
efectos de las sustancias quimicas en la salud

Las bases de datos actuales contienen informaciéon de miles de moléculas, entre
medicamentos, sustancias naturales y agentes quimicos medioambientales,
asociadas a enfermedades, ya sea porque tienen efectos adversos o terapéuticos.

FUENTE | IRB Barcelona 02/12/2014

Partiendo de este conocimiento acumulado durante afios y disponible en bases de datos,
cientificos del Instituto de Investigacion Biomédica (IRB Barcelona) liderados por el
investigador ICREA Patrick Aloy, han ideado un modelo predictor que permite asociar
fragmentos quimicos con efectos positivos o negativos para un 20% de las enfermedades
humanas.

El estudio se publica en Nature Communications y puede tener aplicacion para disenar
farmacos mas seguros, detectar asociaciones entre enfermedades y dar nuevos usos a
farmacos ya aprobados. El estudio ha conllevado el analisis de 10.000 moléculas quimicas que
contienen 98.077 fragmentos asociados a 1.176 condiciones patoldgicas, representativas de
todas las enfermedades humanas.

LA FARMACOLOGIA ANTERIOR A LOS 80 CON LA VISION DEL SIGLO XXI

Hasta los afios 80, los farmacodlogos disefiaban una sustancia quimica y estudiaban el efecto
que tenia en un organismo modelo. Sin preocuparse en que hacian aquellas sustancias a nivel
molecular ni saber las proteinas que alteraban se desarrollaron una gran cantidad de
medicamentos para tratar todo tipo de enfermedades. Esta practica de ensayo y error que
acumulé mucho conocimiento, se abandond con la irrupcién de la biologia molecular. Desde
principios del siglo XXI, los farmacos se disefian para alterar el comportamiento de proteinas o
genes que previamente se saben afectados en una determinada patologia. Esta aproximacion
basada en el conocimiento biolégico previo no esta dando los frutos esperados.

El quimico Miquel Duran, estudiante de doctorado que trabaja en biologia de redes en el IRB
Barcelona, se preguntd si la acumulacion de datos actuales que relacionan la estructura
quimica de sustancias a enfermedad por su efecto terapéutico o adverso, permitiria desarrollar
un modelo predictor que relacionara una estructura quimica con el efecto que tendria en
humanos. "Lo que vemos es que, en efecto, tenemos suficiente informacion sobre estructuras
quimicas para predecir razonablemente bien los efectos que tendran en un 20% de todas las
enfermedades humanas", dice Duran. "Esto significa que la informacién de estructuras
quimicas, que en muchas ocasiones y sobre todo en el ambito de la biologia molecular no se
tiene en cuenta, puede ser muy util para la biomedicina, como por ejemplo para disefar
farmacos mas seguros”, asegura el investigador. El estudio permite agrupar el conocimiento
acumulado redescubriéndolo y organizandolo, y generar un 20% de conocimiento nuevo
gracias a la explotacion de los datos informatizados.

DISENOS MAS SEGUROS, COMORBILIDAD Y REPOSICIONAMIENTO DE FARMACOS
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Patrick Aloy explica que el estudio sirve para disponer de informacion valiosa para evitar o
propiciar el uso de determinados fragmentos quimicos en el disefio de farmacos. Por ejemplo,
su modelo estima que hay un 40% de fragmentos quimicos con efectos terapéuticos que no se
estan incorporando en el disefio de farmacos mientras que, en cambio, hay fragmentos que
causan efectos secundarios que se encuentran en muchos medicamento en uso.

Los investigadores sefialan ademas que su estudio puede servir para detectar asociaciones
entre dos enfermedades, la llamada comorbilidad -una lleva al desarrollo de otra- o
comorbilidad inversa -una protege de desarrollar otra-, y para indicar nuevos posibles usos
para farmacos ya aprobados. Este trabajo ha sido posible gracias a la financiacion aportada
por el Ministerio de Economia y Competitividad, la Comisiéon Europea y el Consejo Europeo de
Investigacion al laboratorio dirigido por Patrick Aloy en Bioinformatica Estructural y Biologia de
Redes en el IRB Barcelona.
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BARCELONA, 1 (EUROPA PRESS)

Cientificos del Instituto de Investigacién Biomédica (IRB Barcelona) han desarrollado un modelo
predictor que anticipa los efectos de los medicamentos, las sustancias naturales y los agentes quimicos
medioambientales sobre un 20% de las enfermedades gracias al 'big data' sanitario.

El hallazgo, publicado en 'Nature Communications', puede tener aplicacién para "disefiar fairmacos mas
seguros, detectar asociaciones entre enfermedades y dar nuevos usos a farmacos ya aprobados”, ha
informado este lunes el IRB en un comunicado.

El estudio ha conllevado el analisis de 10.000 moléculas quimicas que contienen 98.077 fragmentos
asociados a 1.176 condiciones patoldgicas, representativas de todas las enfermedades humanas.

Hasta los afios 80, los farmacélogos disefiaban una sustancia quimica y estudiaban el efecto que tenia
en un organismo modelo: esta practica de ensayo y error que acumulé mucho conocimiento, se
abandond con la irrupcién de la biologia molecular.

Desde principios del siglo XXI y hasta la actualidad, los farmacos se disefian para alterar el
comportamiento de proteinas o genes que previamente se saben afectados en una determinada
patologia, pero "esta aproximacién basada en el conocimiento biolégico previo no estd dando los frutos
esperados”.

La acumulacién de datos sanitarios que relacionan la estructura quimica de sustancias a una
enfermedad por su efecto terapéutico o adverso, ha permitido desarrollar un modelo predictor que
relaciona una estructura quimica con el efecto que tendria en humanos.

El estudio permite agrupar el conocimiento acumulado, "redescubriéndolo y organizandolo", y generar
un 20% de conocimiento nuevo gracias a la explotacion de los datos informatizados.

Ademas, el hallazgo puede servir para detectar asociaciones entre dos enfermedades --denominadas
comorbilidad--, asi como para indicar nuevos posibles usos para farmacos ya aprobados.
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Pharmacology prior to the '80s seen from the 21st century

Until the '80s, pharmacologists designed a chemical substance and studied its effect on a
Tips to help children manage model organism. Without examining the impact of these substances at the molecular
grief during holidays level or the proteins that they altered, these scientists developed many drugs for a wide
range of diseases. This system of trial and error, which produced a large body of
information, was abandoned with the advent of molecular biology. Since the beginning of
the 21st century, drugs have been designed to alter the behaviour of proteins or genes
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computerized data.
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to avoid or foster the use of certain chemical fragments for drug design. For example, his
model predicts that 40% of chemical fragments with therapeutic effects are not included
in drugs currently on the market; in contrast, fragments that cause secondary effects
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UN 20% DE LAS ENFERMEDADES
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QUIMICAS-EN-UN-20-DE-LAS-ENFERMEDADES/)
01/12/2014 (16:46)

Barcelona (http://www.radiocintereconomia.com/paises/europa/espana/cataluna/barcelona-cataluna

/barcelona/), 1 dic.- Cientificos del Instituto de Investigacion Biomédica (IRB) de Barcelona
(http://www.radiointereconomia.com/paises/europa/espana/cataluna/barcelona-cataluna/barcelona/) i
han desarrollado un modelo que predice los efectos de las sustancias quimicas en un 20 % de las PUBLICIDAD

enfermedades humanas.

I_Todavia estén

Para elaborar el trabajo, que ha publicado hoy la revista Nature Communications, los investigadores a tiempo de

han analizado 10.000 moléculas quimicas que contienen 98.077 fragmentos asociados a 1.176 ganar un viaje

o o . |_2A8BuUDABI ]
condiciones patoldgicas, representativas de enfermedades humanas.
(http://www6.smartadserver.com/h/cc?imgid=11406171&
insid=36431458pgid=4422028&uid=9026423724149089039&

El andlisis de farmacos, productos naturales y sustancias medioambientales ha permitido identificar tat=924dt%3d1t&systqt=%24qc%3d1313611012

los fragmentos quimicos responsables de causar un efecto terapéutico o perjudicial para la salud 2680%240%3dniqh?630%240p0%3d08001 %3076249pp%3d0
g o Pe P pert P sald %30%2401%3d228 3356 836761%30%24dma%3d0

(http://www.radiointereconomia.com/salud/) humana, lo que puede ser de utilidad para generar %3b%24b%3d12330%3b%240%3d12100%3b%245h%3d 1200

farmacos con menos efectos secundarios, relacionar enfermedades y dar nuevos usos a farmacos %630%24sw%3d19208go=httpIe3ate2t

ya aprobados %2fwww.formulasantander.com%2f)

Seguin ha explicado Patrick Aloy, que ha liderado la investigacion, partiendo de las bases de datos
que contienen informacién de miles de moléculas, entre medicamentos, sustancias naturales y
agentes quimicos medioambientales, han ideado este modelo predictor que permite asociar
fragmentos quimicos con efectos positivos o negativos para un 20 % de las enfermedades
humanas".

Hasta los afios 80, los farmacélogos disefiaban una sustancia quimica y estudiaban el efecto que
tenia en un organismo modelo.

Sin preocuparse en qué hacian aquellas sustancias a nivel molecular ni saber las proteinas que
alteraban, se desarrollaron una gran cantidad de medicamentos para tratar todo tipo de
enfermedades, pero esta practica de ensayo y error que acumulé mucho conocimiento
(http://www.radiointereconomia.com/conocimiento/), se abandond con la irrupcién de la biologia
molecular.

Desde principios del siglo XXI, los farmacos se disefian para alterar el comportamiento de proteinas o
genes que previamente se saben afectados en una determinada patologia, pero esta aproximacion
basada en el conocimiento (http://www.radiointereconomia.com/conocimiento/) bioldgico previo no
esta dando los frutos esperados.

[,quimico Miquel Duran, estudiante de doctorado que trabaja en DIOIOg@S%eé%Och)cﬁggéle

Barcelona (http://www.radiointereconomia.com/paises/europa/espana/cataluna/barcelona-cataluna o L |
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terapéutico o adverso, permltlrla desarrollar un modelo predlctor que relamonara una estructura
quimica con el efecto que tendria en humanos.

"Lo que vemos es que, en efecto, tenemos suficiente informacion sobre estructuras quimicas para
predecir razonablemente bien los efectos que tendran en un 20 % de todas las enfermedades
humanas", ha dicho Duran.

"Esto significa que la informacion (http://www.radiointereconomia.com/la-informacion/) de estructuras
quimicas, que en muchas ocasiones y sobre todo en el ambito de la biologia molecular no se tiene
en cuenta, puede ser muy Util para la biomedicina, como por ejemplo para disefiar farmacos mas
seguros", ha subrayado el investigador.

El estudio permite agrupar el conocimiento (http://www.radiointereconomia.com/conocimiento/)
acumulado redescubriéndolo y organizandolo, y generar un 20 % de conocimiento
(http://www.radiointereconomia.com/conocimiento/) nuevo gracias a la explotacion de los datos
informatizados.

Patrick Aloy ha indicado que el estudio sirve para disponer de informacion valiosa para evitar o
propiciar el uso de determinados fragmentos quimicos en el disefio de farmacos.

Por ejemplo, su modelo estima que hay un 40 % de fragmentos quimicos con efectos terapéuticos
que no se estan incorporando en el disefio de farmacos mientras que, en cambio, hay fragmentos
que causan efectos secundarios que se encuentran en muchos medicamentos.

Los investigadores sefialan ademas que su estudio puede servir para detectar asociaciones entre
dos enfermedades, la llamada comorbilidad -una lleva al desarrollo de otra- o comorbilidad inversa
-una protege de desarrollar otra-, y para indicar nuevos posibles usos para farmacos ya aprobados.
EFE
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Researchers Design a Model to Predict
the Effects of Chemical Substances on
Health
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This shows the scheme of the predictive model of chemical substances
and their association with human diseases. The orange and green circles
show adverse and therapeutic effects respectively. The size of the circles
1s proportional to the number of molecules that hold the same structural
fragment. Image: Miquel Duran. IRB Barcelona

December 01,2014

Barcelona, Spain (Scicasts) — Current data bases hold information on
thousands of molecules--including drugs, natural substances, and
chemical agents found in the environment-- that are associated with
diseases, either because they have adverse effects or exert a therapeutic
action.

Using this information, gathered over many years and available in data
bases, scientists headed by ICREA researcher Patrick Aloy at the Institute
for Research in Biomedicine (IRB Barcelona) have devised a predictive
model that allows them to associate chemical fragments with positive or
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negative effects in 20% of human diseases. Published today in Nature
Communications, the study may have applications for the design of safer
drugs, the detection of comorbidity, and the extension of current drug
uses.

The study has involved the analysis of 10,000 chemical molecules, which
together comprise 98,077 fragments associated with 1,176 diseases--these
representative of all human diseases.

Pharmacology prior to the '80s seen from the 21st
century

Until the '80s, pharmacologists designed a chemical substance and
studied its effect on a model organism. Without examining the impact of
these substances at the molecular level or the proteins that they altered,
these scientists developed many drugs for a wide range of diseases. This
system of trial and error, which produced a large body of information,
was abandoned with the advent of molecular biology. Since the beginning
of the 21st century, drugs have been designed to alter the behaviour of
proteins or genes that have previously been identified as being affected in
certain diseases. Based on prior knowledge of biology, this approach is
not producing the results expected.

The chemist Miquel Duran, a PhD student working on network biology at
IRB Barcelona, questioned whether the accumulation of current data that
associate the chemical structure of substances with disease through its
therapeutic or deleterious effect would allow the development of a
predictive model that related the chemical structure of a compound with
its effect in humans. "In effect, we have enough information on chemical
structures to reasonably predict their effects in 20% of human diseases,"
explains Duran. "This implies the data on chemical structures, which on
many occasions and above all in the field of molecular biology is not
taken into account, can be most useful for biomedicine, for example for
the design of safer drugs," says the researcher. The study allows the
information accumulated to be re-examined and reorganized and to
produce 20% of new knowledge thanks to the exploitation of
computerized data.

The design of safer drugs, prediction of disease co-
morbidities and repositioning of drugs

Patrick Aloy explains that the study allows access to valuable information
that can serve to avoid or foster the use of certain chemical fragments for
drug design. For example, his model predicts that 40% of chemical
fragments with therapeutic effects are not included in drugs currently on
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the market; in contrast, fragments that cause secondary effects are.

The researchers also indicate that their study may serve to detect
associations between two diseases, the so-called co-morbidity--meaning
one leads to the development of the other-- or inverse comorbidity--
namely that one protects against the development of the other. The study
may also reveal potential new uses of current drugs.

Article adapted from a Institute for Research in Biomedicine (IRB
Barcelona) news release.

Publication: A chemo-centric view of human health and disease. Miquel
Duran-Frigola, David Rossell & Patrick Aloy. Nature Communications
(December 01, 2014): Click here to view.
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Researchers design model to predict effects of chemical
substances on health

Date: December 1, 2014

Source: Institute for Research in Biomedicine-IRB

The analysis of drugs,
natural products, and
chemical substances
found in the
environment allows the
identification of the
chemical fragments
responsible for a
therapeutic or
deleterious effect on
human health.

This knowledge may
be valuable for the
design of drugs with
fewer secondary
effects, for associating
diseases, and for
identifying new uses
for drugs currently on
the market.

The predictive model
developed by
researchers at IRB
Barcelona provides
information for the
treatment of 20% of
human diseases.

Parasitic
Diseases _ Occupational
[ Mmodels \ @& — Diseases

\
[l T models Skinand ), \ 7 =
Connective)| <@~/ Immune

System

> Stomachnathic
 Diseases) |

Tissue -/
) Diseases

? (&)\jseases
%Cjt\)ugesuve System'~ | / A | Al \ g
D\ssases A ‘\ e Mental g 4
C Cardiovascular \ el D
| Diseases ) | L) \e
r \ O< ({J iy A ¥
Y) ) K&
\ Y
, Z
%

NU(n(OnaI
and Metabolic } g ~ [ Respiratory"),
) Q Trdet L

> (€ )
)\ O Diseases’ )/
\Ori

MIJSCLI‘D

/\“ skeletal
Diseases)

Hemic and
Lymphatic-, |

| / Pathological |
Diseases ) -

| Conditions,

/' Bacterial
Infections and
 Mycoses| )

| (Female Urogenl(al
Diseases

Otorhinola- »{5@6 ,\ >~ X - 7
i N L 8040
BB oD -

e g Diseases Endostis System

Congenital, Hereditary, and Neonatal e O Diseases
Diseases and Abnormalities - o

Scheme of the predictive model of chemical substances and their association with
human diseases. The orange and green circles show adverse and therapeutic
effects respectively. The size of the circles is proportional to the number of

molecules that hold the same structural fragment.

Credit: Image courtesy of Institute for Research in
Biomedicine-IRB

Current data bases hold information on thousands of molecules -- including drugs, natural substances, and
chemical agents found in the environment -- that are associated with diseases, either because they have
adverse effects or exert a therapeutic action. Using this information, gathered over many years and available in
data bases, scientists headed by ICREA researcher Patrick Aloy at the Institute for Research in Biomedicine
(IRB Barcelona) have devised a predictive model that allows them to associate chemical fragments with positive
or negative effects in 20% of human diseases. Published in Nature Communications, the study may have
applications for the design of safer drugs, the detection of comorbidity, and the extension of current drug uses.

The study has involved the analysis of 10,000 chemical molecules, which together comprise 98,077 fragments
associated with 1,176 diseases -- these representative of all human diseases.

Pharmacology prior to the '80s seen from the 21st century

Until the '80s, pharmacologists designed a chemical substance and studied its effect on a model organism.
Without examining the impact of these substances at the molecular level or the proteins that they altered, these
scientists developed many drugs for a wide range of diseases. This system of trial and error, which produced a
large body of information, was abandoned with the advent of molecular biology. Since the beginning of the 21st
century, drugs have been designed to alter the behaviour of proteins or genes that have previously been
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identified as being affected in certain diseases. Based on prior knowledge of biology, this approach is not
producing the results expected.

The chemist Miquel Duran, a PhD student working on network biology at IRB Barcelona, questioned whether the
accumulation of current data that associate the chemical structure of substances with disease through its
therapeutic or deleterious effect would allow the development of a predictive model that related the chemical
structure of a compound with its effect in humans. "In effect, we have enough information on chemical structures
to reasonably predict their effects in 20% of human diseases," explains Duran. "This implies the data on chemical
structures, which on many occasions and above all in the field of molecular biology is not taken into account, can
be most useful for biomedicine, for example for the design of safer drugs," says the researcher. The study allows
the information accumulated to be re-examined and reorganised and to produce 20% of new knowledge thanks
to the exploitation of computerized data.

The design of safer drugs, prediction of disease co-morbidities and repositioning of drugs

Patrick Aloy explains that the study allows access to valuable information that can serve to avoid or foster the
use of certain chemical fragments for drug design. For example, his model predicts that 40% of chemical
fragments with therapeutic effects are not included in drugs currently on the market; in contrast, fragments that
cause secondary effects are.

The researchers also indicate that their study may serve to detect associations between two diseases, the
so-called co-morbidity -- meaning one leads to the development of the other -- or inverse comorbidity -- namely
that one protects against the development of the other. The study may also reveal potential new uses of current
drugs.

Story Source:

The above story is based on materials provided by Institute for Research in Biomedicine-IRB. Note: Materials
may be edited for content and length.

Journal Reference:

1. Miquel Duran-Frigola, David Rossell, Patrick Aloy. A chemo-centric view of human health and disease.
Nature Communications, 2014; 5: 5676 DOI: 10.1038/ncomms6676
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Researchers Design a Model to Predict the Effects of
Chemical Substances on Health

Published: December 1, 2014.

Current data bases hold information on thousands of molecules--including drugs, natural substances,
and chemical agents found in the environment-- that are associated with diseases, either because they
have adverse effects or exert a therapeutic action. Using this information, gathered over many years and
available in data bases, scientists headed by ICREA researcher Patrick Aloy at the Institute for
Research in Biomedicine (IRB Barcelona) have devised a predictive model that allows them to associate
chemical fragments with positive or negative effects in 20% of human diseases. Published today in
Nature Communications, the study may have applications for the design of safer drugs, the detection of
comorbidity, and the extension of current drug uses.

The study has involved the analysis of 10,000 chemical
molecules, which together comprise 98,077 fragments

associated with 1,176 diseases--these representative of all K
human diseases.

Pharmacology prior to the '80s seen from the 21st century

=

Until the '80s, pharmacologists designed a chemical substance
and studied its effect on a model organism. Without examining
the impact of these substances at the molecular level or the
proteins that they altered, these scientists developed many
drugs for a wide range of diseases. This system of trial and
error, which produced a large body of information, was
abandoned with the advent of molecular biology. Since the
beginning of the 21st century, drugs have been designed to alter
the behaviour of proteins or genes that have previously been
identified as being affected in certain diseases. Based on prior
knowledge of biology, this approach is not producing the results
expected.

| K =]

" These are examples of information
obtained with the study: relationship between
diseases, reuse of drugs, and therapeutic and
adverse effects of the substances. Credit:
Miquel Duran. IRB Barcelona

The chemist Miquel Duran, a PhD student working on network
biology at IRB Barcelona, questioned whether the accumulation
of current data that associate the chemical structure of
substances with disease through its therapeutic or deleterious
effect would allow the development of a predictive model that
related the chemical structure of a compound with its effect in
humans. "In effect, we have enough information on chemical
structures to reasonably predict their effects in 20% of human diseases," explains Duran. "This implies
the data on chemical structures, which on many occasions and above all in the field of molecular biology
is not taken into account, can be most useful for biomedicine, for example for the design of safer drugs,"
says the researcher. The study allows the information accumulated to be re-examined and reorganised
and to produce 20% of new knowledge thanks to the exploitation of computerized data.

"*{ IRB Barcelona researchers Miquel Duran
(left) and Patrick Aloy are the authors of the
Nature Communications published today.
Credit: IRB Barcelona
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The design of safer drugs, prediction of disease co-morbidities and repositioning of drugs

Patrick Aloy explains that the study allows access to valuable information that can serve to avoid or
foster the use of certain chemical fragments for drug design. For example, his model predicts that 40%
of chemical fragments with therapeutic effects are not included in drugs currently on the market; in
contrast, fragments that cause secondary effects are.

The researchers also indicate that their study may serve to detect associations between two diseases,
the so-called co-morbidity--meaning one leads to the development of the other-- or inverse comorbidity--
namely that one protects against the development of the other. The study may also reveal potential new
uses of current drugs.

The above story is based on materials provided by Institute for Research in Biomedicine (IRB Barcelona).
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_Recomendamos: Una mirada centrada en los quimicos y sus efectos en la salud y la
enfermedad humana

M Un modelo predice los efectos de las sustancias quimicas en
la salud. agenciasinc.es. 01/12/14. El analisis de farmacos,
| productos naturales y sustancias medioambientales permite

identificar los fragmentos quimicos responsables de causar un

| efecto terapéutico o perjudicial para la salud humana. Este
conocimiento puede ser de utilidad para generar farmacos con menos efectos
! secundarios, relacionar enfermedades y dar nuevos usos a farmacos ya

Buenas ideas. .. aprobados. El modelo predictor ideado por los investigadores del IRB
(Foto: SerTox) @l garcelona da informacion para el tratamiento de un 20% de enfermedades
umanas.

Representacién de sustancias quimicas relacionadas con enfermedades humanas. Los circulos naranjas
son efectos adversos y los circulos verdes, efectos terapéuticos. El tamarfio de los circulos es proporcional
al numero de moléculas que contienen un mismo fragmento estructural. / Miquel Duran, IRB Barcelona

Las bases de datos actuales contienen informacion de miles de moléculas, entre
medicamentos, sustancias naturales y agentes quimicos medioambientales, asociadas a
enfermedades, ya sea porque tienen efectos adversos o terapéuticos.

Partiendo de este conocimiento acumulado durante afios y disponible en bases de datos,
cientificos del Instituto de Investigacion Biomédica (IRB Barcelona) liderados por el
investigador ICREA Patrick Aloy, han ideado un modelo predictor que permite asociar
fragmentos quimicos con efectos positivos o negativos para un 20% de las enfermedades
humanas.

El estudio se publica hoy en Nature Communications y puede tener aplicacion para disefiar
farmacos mas seguros, detectar asociaciones entre enfermedades y dar nuevos usos a
farmacos ya aprobados.

El estudio ha conllevado el andlisis de 10.000 moléculas quimicas que contienen 98.077
fragmentos asociados a 1.176 condiciones patoldgicas, representativas de todas las
enfermedades humanas.

Farmacologia anterior a los 80 'con la vision del siglo XXI

Hasta los afios 80, los farmacdlogos disefiaban una sustancia quimica y estudiaban el efecto
que tenia en un organismo modelo. Sin preocuparse en que hacian aquellas sustancias a
nivel molecular ni saber las proteinas que alteraban se desarrollaron una gran cantidad de
medicamentos para tratar todo tipo de enfermedades. Esta practica de ensayo y error que
acumulé mucho conocimiento, se abandond con la irrupcién de la biologia molecular.

Desde principios del siglo XXI, los farmacos se disefian para alterar el comportamiento de
proteinas o genes que previamente se saben afectados en una determinada patologia. Esta
aproximacion basada en el conocimiento bioldgico previo no estd dando los frutos esperados.

El quimico Miquel Duran, estudiante de doctorado que trabaja en biologia de redes en el IRB
Barcelona, se preguntd si la acumulacion de datos actuales que relacionan la estructura
quimica de sustancias a enfermedad por su efecto terapéutico o adverso, permitiria
desarrollar un modelo predictor que relacionara una estructura quimica con el efecto que
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Rits@ tendria en humanos.

"Lo que vemos es que, en efecto, tenemos suficiente informacion sobre estructuras quimicas
para predecir razonablemente bien los efectos que tendran un 20% de todas las
enfermedades humanas", dice Duran.

"Esto significa que la informacién de estructuras quimicas, que en muchas ocasiones y sobre
todo en el ambito de la biologia molecular no se tiene en cuenta, puede ser muy Util para la
biomedicina, como por ejemplo para disefiar farmacos mas seguros", asegura el
investigador. El estudio permite agrupar el conocimiento acumulado redescubriéndolo y
organizandolo, y generar un 20% de conocimiento nuevo gracias a la explotacion de los
datos informatizados.

Disefios mas seguros, comorbilidad y reposicionamiento de farmacos

Patrick Aloy explica que el estudio sirve para disponer de informacion valiosa para evitar o
propiciar el uso de determinados fragmentos quimicos en el disefio de farmacos. Por
ejemplo, su modelo estima que hay un 40% de fragmentos quimicos con efectos
terapéuticos que no se estan incorporando en el disefio de farmacos mientras que, en
cambio, hay fragmentos que causan efectos secundarios que se encuentran en muchos
medicamento en uso.

Los investigadores sefialan ademas que su estudio puede servir para detectar asociaciones
entre dos enfermedades, la llamada comorbilidad -una lleva al desarrollo de otra- o
comorbilidad inversa -una protege de desarrollar otra-, y para indicar nuevos posibles usos
para farmacos ya aprobados.

Este trabajo ha sido posible gracias a la financiacion aportada por el Ministerio de Economia
y Competitividad, la Comisiéon Europea y el Consejo Europeo de Investigacion en el
laboratorio dirigido por Patrick Aloy en Bioinformatica Estructural y Biologia de Redes en el
IRB Barcelona.

Referencia bibliografica: Miquel Duran-Frigola, David Rossell & Patrick Aloy. A chemo-
centric view of human health and disease. Nature Communications (1 December 2014) doi:
10.1038/ncomms6676
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Researchers design a model to predict the effects of chemical ... http://www.medicalnewstoday.com/releases/286272.php

Researchers design a model to predict the effects of chemical
substances on health

2 December 2014 - 2am PST

Pharma Industry / Biotech Industry Adapted media release

The analysis of drugs, natural products, and chemical substances found in the environment allows the
identification of the chemical fragments responsible for a therapeutic or deleterious effect on human
health.

This knowledge may be valuable for the design of drugs with fewer secondary effects, for associating
diseases, and for identifying new uses for drugs currently on the market.

The predictive model developed by researchers at IRB Barcelona provides information for the
treatment of 20% of human diseases.

Current data bases hold information on thousands of molecules - including drugs, natural substances,
and chemical agents found in the environment - that are associated with diseases, either because they
have adverse effects or exert a therapeutic action. Using this information, gathered over many years
and available in data bases, scientists headed by ICREA researcher Patrick Aloy at the Institute for
Research in Biomedicine (IRB Barcelona) have devised a predictive model that allows them to
associate chemical fragments with positive or negative effects in 20% of human diseases. Published in
Nature Communications, the study may have applications for the design of safer drugs, the detection
of comorbidity, and the extension of current drug uses.

The study has involved the analysis of 10,000 chemical molecules, which together comprise 98,077
fragments associated with 1,176 diseases - these representative of all human diseases.

Pharmacology prior to the '80s seen from the 21st century

Until the '80s, pharmacologists designed a chemical substance and studied its effect on a model
organism. Without examining the impact of these substances at the molecular level or the proteins
that they altered, these scientists developed many drugs for a wide range of diseases. This system of
trial and error, which produced a large body of information, was abandoned with the advent of
molecular biology. Since the beginning of the 21st century, drugs have been designed to alter the
behaviour of proteins or genes that have previously been identified as being affected in certain
diseases. Based on prior knowledge of biology, this approach is not producing the results expected.

The chemist Miquel Duran, a PhD student working on network biology at IRB Barcelona, questioned
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whether the accumulation of current data that associate the chemical structure of substances with
disease through its therapeutic or deleterious effect would allow the development of a predictive
model that related the chemical structure of a compound with its effect in humans. "In effect, we have
enough information on chemical structures to reasonably predict their effects in 20% of human
diseases," explains Duran. "This implies the data on chemical structures, which on many occasions and
above all in the field of molecular biology is not taken into account, can be most useful for
biomedicine, for example for the design of safer drugs," says the researcher. The study allows the
information accumulated to be re-examined and reorganised and to produce 20% of new knowledge
thanks to the exploitation of computerized data.

The design of safer drugs, prediction of disease co-morbidities and repositioning of drugs

Patrick Aloy explains that the study allows access to valuable information that can serve to avoid or
foster the use of certain chemical fragments for drug design. For example, his model predicts that 40%
of chemical fragments with therapeutic effects are not included in drugs currently on the market; in
contrast, fragments that cause secondary effects are.

The researchers also indicate that their study may serve to detect associations between two diseases,
the so-called co-morbidity - meaning one leads to the development of the other - or inverse
comorbidity - namely that one protects against the development of the other. The study may also
reveal potential new uses of current drugs.

This study, conducted by the Structural Bioinformatics and Network Biology lab headed by Patrick
Aloy, has been supported by the Ministry of Economy and Competitiveness, the European
Commission, and the European Research Council.

Adapted by MNT from original media release
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