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Medicina ■

 Nutrición ■

 Cuerpo y Mente 
Masajes terapéuticos 

Guía de la Salud

SALUDCUIDAR EL CUERPO

Combinar cafeína y alcohol es perjudicial
>  Los expertos en salud aconsejan no abusar de las bebidas energéticas por su alto contenido en cafeína 

Alertan de un abuso de alcohol y cafeína en los jóvenes. 

n la adolescencia, be-

ber alcohol se con-

vierte en una especie 

de rebeldía, un gesto 

de independencia o 

en una excusa para sentirse adul-

tos. Cualquiera que sea la razón que 

motive a los adolescentes a tomar 

alcohol, siempre es necesario indi-

carles sobre los peligros de abusar 

de él. En especial ahora que hay en 

el mercado bebidas populares que 

mezclan el alcohol y la cafeína. Una 

combinación fatal para la salud. 

A pesar de que muchos creen 

que estas mezclas son inofensivas, 

unos médicos de la Universidad de 

Harvard, advierten de los peligros 

de mezclar un estimulante (la ca-

feína) con un depresivo natural (el 

alcohol). El peligro radica en que 

quienes se exceden con estas bebi-

das, se emborrachan y aún así, pue-

den seguir bebiendo porque no se 

dan cuenta de que se están embria-

gando. ¿El resultado? Una intoxica-

ción grave que puede llevar a la pér-

dida de consciencia y en algunos 

casos, puede causar la muerte. 

Las bebidas energéticas están re-

guladas por la Comisión Europea 

como un producto alimentario que 

se estipula que no debe superar la 

proporción de 32 mg. de cafeína 

por 100 ml. Sin embargo, en la ac-

tualidad están la actualidad están 

surgiendo nuevos formatos que po-

drían alterar esta proporción. 

Desde la Agencia Catalana de Sa-

nidad ya advirtieron en un informe 

a finales del año pasado de que los 

grupos vulnerables (niños, adoles-

centes y embarazadas) no debían 

abusar de estas bebidas con cafeí-

na.  

Los expertos apuntan que se ha 

producido un cambio en los patro-

nes de consumo de los adolescen-

tes, que toman bebidas energéticas, 

cafésd y colas. Se cree que el au-

mento de la presión arterial y las 

pulsaciones en personas suscepti-

bles podría presentar riesgos. Ade-

más, alertan que se han registrado 

algunos casos de crisis psicóticas y 

muerte súbita asociados a la com-

binación de bebidas energéticas y 

abuso del alcohol, según apuntan 

los especialistas.  

El elevado nivel de cafeína pre-

sente en las bebidas energéticas lle-

va a que su combinación con alco-

hol produzca una falsa sensación 

de sobriedad en los adolescentes 

que les lleva a seguir consumiendo 

alcohol. Esta mezcla debe evitarse 

por completo, porque ocasiona 

graves problemas de salud, según 

añaden los expertos. 

E

El 90% de los pacientes con 
lupus presentará astenia 

a astenia, síntoma caracte-

rizado por una sensación 

generalizada de cansancio, 

fatiga, debilidad física y psíquica, es 

una de las complicaciones más fre-

cuentes en los pacientes con lupus 

y una de las manifestaciones que 

más impacto negativo tiene en su 

calidad de vida. 

De hecho, hasta el 90 % de los pa-

cientes lúpicos pueden llegar a pre-

sentar astenia a lo largo de su vida. 

Así lo ha expresado el doctor Enri-

que de Ramón Garrido, que desa-

rrolla su labor asistencial e investi-

gadora en el Servicio de Medicina 

Interna del Hospital Universitario 

de Málaga, durante las XXIII Jorna-

das divulgativas de lupus, inaugu-

radas por Francisco de la Torre, al-

calde de Málaga, y organizadas por 

la Asociación Malagueña de Lupus 

(ALA), con la colaboración de GSK. 

CONOCER MEJOR LOS SÍNTOMAS 
“Pese a que la astenia supone  una 

manifestación del lupus con un im-

pacto negativo, el sistema sanitario 

en general, incluidos los médicos 

que atienden a estos pacientes, no 

son conscientes de la repercusión 

que tiene este síntoma para ellos, 

ni de su trascendencia. El conoci-

miento del problema, su frecuen-

cia y características es el primer 

paso para su solución”, explica este 

experto.  

En este sentido, en opinión de 

este especialista, “ante la compleji-

dad del problema, los responsables 

de los servicios sanitarios públicos 

deberían entender la necesidad de 

la creación de unidades específicas 

para este tipo de pacientes cróni-

cos que, habiendo mejorado sus ex-

pectativas vitales en las últimas dé-

cadas, mantienen en el curso evo-

lutivo de su enfermedad un dete-

rioro funcional progresivo de sus 

capacidades físicas, mentales y so-

ciales”. 

L

p í l d o r a s

Desarrollan una tecnología con 
nanopartículas para el cáncer 

La compañía biotecnológica Medcom Tech ha anun-

ciado el desarrollo de una técnica para tratar tumo-

res malignos mediante nanopartículas de silicio que 

permiten identificar y destruir selectivamente las cé-

lulas cancerígenas sin lesionar las células sanas.Se-

gún la compañía, que tiene su sede en Viladecans  

hasta el momento los ensayos en animales de expe-

rimentación han dado buenos resultados, y ha avan-

zado que la fase preclínica del proyecto se espera 

completar en el año 2016, con un coste aproximado 

de 1,5 millones de euros. La ventaja principal del mé-

todo radica precisamente en su especificidad y no 

toxicidad, por lo que solamente se destruyen células 

cancerosas, lo que eliminará los efectos secundarios.

Los efectos de sustancias 
químicas en las enfermedades  

Científicos del Instituto de Investigación Biomédica 

de Barcelona han desarrollado un modelo predictor 

que prevé los efectos de las sustancias químicas 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 químicas que contienen 

98.077 fragmentos asociados a 1.176 condiciones pa-

tológicas, representativas de enfermedades huma-

nas. El análisis de fármacos, productos naturales y 

sustancias medioambientales ha permitido identifi-

car los fragmentos químicos responsables de causar 

un efecto terapéutico o perjudicial para la salud, lo 

que puede ser de utilidad para generar fármacos.
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Directorio: 

BARCELONA, 1 Dic. (EUROPA PRESS) -

   Científicos del Instituto de Investigación Biomédica (IRB Barcelona)

han desarrollado un modelo predictor que anticipa los efectos de los

medicamentos, las sustancias naturales y los agentes químicos

medioambientales sobre un 20% de las enfermedades gracias al 'big

data' sanitario.

   El hallazgo, publicado en 'Nature Communications', puede tener

aplicación para "diseñar fármacos más seguros, detectar asociaciones

entre enfermedades y dar nuevos usos a fármacos ya aprobados", ha

informado este lunes el IRB en un comunicado.

   El estudio ha conllevado el análisis de 10.000 moléculas químicas que contienen 98.077

fragmentos asociados a 1.176 condiciones patológicas, representativas de todas las

enfermedades humanas.

   Hasta los años 80, los farmacólogos diseñaban una sustancia química y estudiaban el

efecto que tenía en un organismo modelo: esta práctica de ensayo y error que acumuló

LLooggrraann  pprreeddeecciirr  eell  eeffeeccttoo  ddee  llooss  ffáárrmmaaccooss  eenn  uunn  2200%%
ddee  llaass  eennffeerrmmeeddaaddeess  ggrraacciiaass  aall  ''bbiigg  ddaattaa''
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   Desde principios del siglo XXI y hasta la actualidad, los fármacos se diseñan para alterar

el comportamiento de proteínas o genes que previamente se saben afectados en una

determinada patología, pero "esta aproximación basada en el conocimiento biológico

previo no está dando los frutos esperados".

   La acumulación de datos sanitarios que relacionan la estructura química de sustancias

a una enfermedad por su efecto terapéutico o adverso, ha permitido desarrollar un

modelo predictor que relaciona una estructura química con el efecto que tendría en

humanos.

   El estudio permite agrupar el conocimiento acumulado, "redescubriéndolo y

organizándolo", y generar un 20% de conocimiento nuevo gracias a la explotación de los

datos informatizados.

   Además, el hallazgo puede servir para detectar asociaciones entre dos enfermedades

--denominadas comorbilidad--, así como para indicar nuevos posibles usos para

fármacos ya aprobados.
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Predicen los efectos de las sustancias
químicas en un 20% de las enfermedades
EFEFUTURO.- Científicos del Instituto de Investigación Biomédica (IRB)
de Barcelona han desarrollado un modelo que predice los efectos de las
sustancias químicas en un 20 % de las enfermedades humanas.

EFEFUTURO	
  BARCELONA 	
   MIÉRCOLES	
  03.12.2014

Uno	
  de	
  los	
  centros	
  de	
  invesOgación	
  biomédica	
  en	
  españa.	
  EFE/Toni	
  Garriga

Para	
  elaborar	
  el	
  trabajo,	
  que	
  ha	
  publicado	
  la	
  revista	
  Nature	
  Communica.ons,	
  los	
  invesOgadores
han	
  analizado	
  10.000	
  moléculas	
  químicas	
  que	
  conOenen	
  98.077	
  fragmentos	
  asociados	
  a	
  1.176
condiciones	
  patológicas,	
  representaOvas	
  de	
  enfermedades	
  humanas.

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

Según	
  ha	
  explicado	
  Patrick	
  Aloy,	
  que	
  ha	
  liderado	
  la	
  invesOgación,	
  parOendo	
  de	
  las	
  bases	
  de
datos	
  que	
  conOenen	
  información	
  de	
  miles	
  de	
  moléculas,	
  entre	
  medicamentos,	
  sustancias
naturales	
  y	
  agentes	
  químicos	
  medioambientales,	
  han	
  ideado	
  este	
  modelo	
  predictor	
  que
permite	
  asociar	
  fragmentos	
  químicos	
  con	
  efectos	
  posiOvos	
  o	
  negaOvos	
  para	
  un	
  20	
  %	
  de	
  las
enfermedades	
  humanas”.

Hasta	
  los	
  años	
  80,	
  los	
  farmacólogos	
  diseñaban	
  una	
  sustancia	
  química	
  y	
  estudiaban	
  el	
  efecto
que	
  tenía	
  en	
  un	
  organismo	
  modelo.

Sin	
  preocuparse	
  en	
  qué	
  hacían	
  aquellas	
  sustancias	
  a	
  nivel	
  molecular	
  ni	
  saber	
  las	
  proteínas	
  que
alteraban,	
  se	
  desarrollaron	
  una	
  gran	
  canOdad	
  de	
  medicamentos	
  para	
  tratar	
  todo	
  Opo	
  de
enfermedades,	
  pero	
  esta	
  prácOca	
  de	
  ensayo	
  y	
  error	
  que	
  acumuló	
  mucho	
  conocimiento,	
  se
abandonó	
  con	
  la	
  irrupción	
  de	
  la	
  biología	
  molecular.

Desde principios del siglo XXI, los fármacos se diseñan para alterar el
comportamiento de proteínas o genes que previamente se saben afectados en una
determinada patología, pero esta aproximación basada en el conocimiento biológico
previo no está dando los frutos esperados.

El	
  químico	
  Miquel	
  Duran,	
  estudiante	
  de	
  doctorado	
  que	
  trabaja	
  en	
  biología	
  de	
  redes	
  en	
  el	
  IRB
Barcelona,	
  se	
  preguntó	
  si	
  la	
  acumulación	
  de	
  datos	
  actuales	
  que	
  relacionan	
  la	
  estructura
química	
  de	
  sustancias	
  a	
  enfermedad	
  por	
  su	
  efecto	
  terapéuOco	
  o	
  adverso,	
  permiOría	
  desarrollar
un	
  modelo	
  predictor	
  que	
  relacionara	
  una	
  estructura	
  química	
  con	
  el	
  efecto	
  que	
  tendría	
  en
humanos.

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

H2,	
  el	
  primer	
  exoesqueleto	
  español	
  para	
  la
ayuda	
  a	
  la	
  discapacidad

La	
  vida	
  y	
  la	
  ciencia	
  de	
  Newton,	
  en	
  un	
  cómic
para	
  niños	
  gracias	
  a	
  la	
  financiación	
  popular

¿Ha	
  firmado	
  la	
  cláusula	
  Herodes?

Supersólido:	
  ¿un	
  nuevo	
  estado	
  de	
  la
materia?
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“Esto	
  significa	
  que	
  la	
  información	
  de	
  estructuras	
  químicas,	
  que	
  en	
  muchas	
  ocasiones	
  y	
  sobre
todo	
  en	
  el	
  ámbito	
  de	
  la	
  biología	
  molecular	
  no	
  se	
  Oene	
  en	
  cuenta,	
  puede	
  ser	
  muy	
  úOl	
  para	
  la
biomedicina,	
  como	
  por	
  ejemplo	
  para	
  diseñar	
  fármacos	
  más	
  seguros”,	
  ha	
  subrayado	
  el
invesOgador.

El	
  estudio	
  permite	
  agrupar	
  el	
  conocimiento	
  acumulado	
  redescubriéndolo	
  y	
  organizándolo,	
  y
generar	
  un	
  20	
  %	
  de	
  conocimiento	
  nuevo	
  gracias	
  a	
  la	
  explotación	
  de	
  los	
  datos	
  informaOzados.

Patrick	
  Aloy	
  ha	
  indicado	
  que	
  el	
  estudio	
  sirve	
  para	
  disponer	
  de	
  información	
  valiosa	
  para	
  evitar
o	
  propiciar	
  el	
  uso	
  de	
  determinados	
  fragmentos	
  químicos	
  en	
  el	
  diseño	
  de	
  fármacos.

Por	
  ejemplo,	
  su	
  modelo	
  esOma	
  que	
  hay	
  un	
  40	
  %	
  de	
  fragmentos	
  químicos	
  con	
  efectos
terapéuOcos	
  que	
  no	
  se	
  están	
  incorporando	
  en	
  el	
  diseño	
  de	
  fármacos	
  mientras	
  que,	
  en	
  cambio,
hay	
  fragmentos	
  que	
  causan	
  efectos	
  secundarios	
  que	
  se	
  encuentran	
  en	
  muchos	
  medicamentos.

Los	
  invesOgadores	
  señalan	
  además	
  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	
  fármacos	
  ya	
  aprobados.	
  EFEFUTURO

Publicado	
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BIOMEDICINA QUÍMICA

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

El análisis de fármacos, productos naturales y sustancias medioambientales ha permitido identificar los frag
responsables de causar un efecto terapéutico o perjudicial para la salud humana

LUNES, 1 DE DICIEMBRE DEL 2014 - 18.28 H

Científicos del Instituto de Investigación Biomédica (IRB) de Barcelona han desarrollado un modelo que 
sustancias químicas en un 20 % de las enfermedades humanas. Para elaborar el trabajo, que ha publicado hoy la r
Communications, los investigadores han analizado 10.000 moléculas químicas que contienen 98.077 fragmentos 
condiciones patológicas, representativas de enfermedades humanas.

El análisis de fármacos, productos naturales y sustancias medioambientales ha permitido identificar los fragment
de causar un efecto terapéutico o perjudicial para la salud humana, lo que puede ser de utilidad para generar fárm
secundarios, relacionar enfermedades y dar nuevos usos a fármacos ya aprobados. Según ha explicado Patrick Alo
investigación, partiendo de las bases de datos que contienen información de miles de moléculas, entre medicamen
y agentes químicos medioambientales, han ideado este modelo predictor que permite asociar fragmentos químico
negativos para un 20 % de las enfermedades humanas".

Hasta los años 80, los farmacólogos diseñaban una sustancia química y estudiaban el efecto que tenía en un organ
preocuparse en qué hacían aquellas sustancias a nivel molecular ni saber las proteínas que alteraban, se desarrolla
de medicamentos para tratar todo tipo de enfermedades, pero esta práctica de ensayo y error que acumuló mucho
abandonó con la irrupción de la biología molecular. Desde principios del siglo XXI, los fármacos se diseñan para a
de proteínas o genes que previamente se saben afectados en una determinada patología, pero esta aproximación b
biológico previo no está dando los frutos esperados.

El químico Miquel Duran, estudiante de doctorado que trabaja en biología de redes en el IRB Barcelona, se preg
de datos actuales que relacionan la estructura química de sustancias a enfermedad por su efecto terapéutico o adv
desarrollar un modelo predictor que relacionara una estructura química con el efecto que tendría en humanos. "Lo
efecto, tenemos suficiente información sobre estructuras químicas para predecir razonablemente bien los efectos 
de todas las enfermedades humanas", ha dicho Duran. "Esto significa que la información de estructuras químicas,
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ocasiones y sobre todo en el ámbito de la biología molecular no se tiene en cuenta, puede ser muy útil para la biom
ejemplo para diseñar fármacos más seguros", ha subrayado el investigador. El estudio permite agrupar el conocim
redescubriéndolo y organizándolo, y generar un 20 % de conocimiento nuevo gracias a la explotación de los datos

Patrick Aloy ha indicado que el estudio sirve para disponer de información valiosa para evitar o propiciar el uso de
fragmentos químicos en el diseño de fármacos. Por ejemplo, su modelo estima que hay un 40 % de fragmentos qu
terapéuticos que no se están incorporando en el diseño de fármacos mientras que, en cambio, hay fragmentos que
secundarios que se encuentran en muchos medicamentos. Los investigadores señalan además que su estudio pued
asociaciones entre dos enfermedades, la llamada comorbilidad -una lleva al desarrollo de otra- o comorbilidad inv
desarrollar otra-, y para indicar nuevos posibles usos para fármacos ya aprobados.
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Predicen los efectos de las sustancias químicas en un 20% de las
enfermedades
01-12-2014 / 17:30 h EFE

Científicos del Instituto de Investigación Biomédica (IRB) de Barcelona han desarrollado un modelo predictor que prevé los efectos de las sustancias químicas 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 químicas que contienen
98.077 fragmentos asociados a 1.176 condiciones patológicas, representativas de enfermedades humanas.

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

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

Hasta los años 80, los farmacólogos diseñaban una sustancia química y estudiaban el efecto que tenía en un organismo modelo.

Sin preocuparse en qué hacían aquellas sustancias a nivel molecular ni saber las proteínas qué alteraban, se desarrollaron una gran cantidad de medicamentos para
tratar todo tipo de enfermedades, pero esta práctica de ensayo y error que acumuló mucho conocimiento, se abandonó con la irrupción de la biología molecular.

Desde principios del siglo XXI, los fármacos se diseñan para alterar el comportamiento de proteínas o genes que previamente se saben afectados en una
determinada patología, pero esta aproximación basada en el conocimiento biológico previo no está dando los frutos esperados.

El químico Miquel Duran, estudiante de doctorado que trabaja en biología de redes en el IRB Barcelona, se preguntó si la acumulación de datos actuales que
relacionan la estructura química de sustancias a enfermedad por su efecto terapéutico o adverso, permitiría desarrollar un modelo predictor que relacionara una
estructura química con el efecto que tendría en humanos.

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

"Esto significa que la información de estructuras químicas, que en muchas ocasiones y sobre todo en el ámbito de la biología molecular no se tiene en cuenta,
puede ser muy útil para la biomedicina, como por ejemplo para diseñar fármacos más seguros", ha subrayado el investigador.

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

Patrick Aloy ha indicado que el estudio sirve para disponer de información valiosa para evitar o propiciar el uso de determinados fragmentos químicos en el diseño
de fármacos.

Por ejemplo, su modelo estima que hay un 40 % de fragmentos químicos con efectos terapéuticos que no se están incorporando en el diseño de fármacos mientras
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que, en cambio, hay fragmentos que causan efectos secundarios que se encuentran en muchos medicamentos.

Los investigadores señalan además 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 fármacos ya aprobados.

 
Noticias relacionadas

Las bebidas azucaradas con fructosa o glucosa no son perjudiciales para la salud

El consumo moderado de bebidas azucaradas con fructosa y glucosa durante 2 semanas no tiene efectos diferenciales en el ayuno o el colesterol tras las
comidas, los triglicéridos, la glucosa, ...

La gran niebla tóxica que acabó con la vida de 12.000 londinenses

Las personas con problemas respiratorios, sobre todo ancianos y niños, fueron las primeras en sufrir los efectos de ese cóctel mortal.

Una joven científica a la vanguardia

Estudió químicas, hizo un máster, después su tesis y desde entonces investiga en materiales.

Los peligros de blanquear dinero mediante la compra de lotería premiada

El próximo 22 de diciembre, después de que se repartan todos los premios de la Lotería de Navidad y el champán riegue las calles de los municipios
agraciados, algunas cejas se enarcarán en el ...

La prueba del talón detectará nueve enfermedades antes de final de año

Antes de que finalice este 2014 Castilla-La Mancha va a ampliar el número de enfermedades del cribado neonatal, conocido como prueba del talón, de tal
manera que serán nueve las patologías ...

Por comunidades

Andalucía

Aragón

Baleares

Cantabria

Castilla La Mancha

Castilla y León

Cataluña

Ceuta

Comunidad Valenciana

País Vasco

Córdoba

Extremadura

Galicia

La Rioja

Madrid

Melilla

Murcia

Navarra

TwittearTwittear 2

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

3 of 8 02/12/14 13:16



01/12/2014 13:01

Logran predecir el efecto de los fármacos
en un 20% de las enfermedades gracias al
'big data'
Barcelona, Europa Press Científicos del Instituto de Investigación Biomédica (IRB Barcelona) han
desarrollado un modelo predictor que anticipa los efectos de los medicamentos, las sustancias naturales y
los agentes químicos medioambientales sobre un 20% de las enfermedades gracias al 'big data' sanitario.
El hallazgo, publicado en 'Nature Communications', puede tener aplicación para "diseñar fármacos más
seguros, detectar asociaciones entre enfermedades y dar nuevos usos a fármacos ya aprobados", ha
informado este lunes el IRB en un comunicado.
El estudio ha conllevado el análisis de 10.000 moléculas químicas que contienen 98.077 fragmentos
asociados a 1.176 condiciones patológicas, representativas de todas las enfermedades humanas.
Hasta los años 80, los farmacólogos diseñaban una sustancia química y estudiaban el efecto que tenía en
un organismo modelo: esta práctica de ensayo y error que acumuló mucho conocimiento, se abandonó
con la irrupción de la biología molecular.
Desde principios del siglo XXI y hasta la actualidad, los fármacos se diseñan para alterar el
comportamiento de proteínas o genes que previamente se saben afectados en una determinada
patología, pero "esta aproximación basada en el conocimiento biológico previo no está dando los frutos
esperados".
La acumulación de datos sanitarios que relacionan la estructura química de sustancias a una enfermedad
por su efecto terapéutico o adverso, ha permitido desarrollar un modelo predictor que relaciona una
estructura química con el efecto que tendría en humanos.
El estudio permite agrupar el conocimiento acumulado, "redescubriéndolo y organizándolo", y generar un
20% de conocimiento nuevo gracias a la explotación de los datos informatizados.
Además, el hallazgo puede servir para detectar asociaciones entre dos enfermedades --denominadas
comorbilidad--, así como para indicar nuevos posibles usos para fármacos ya aprobados.
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Logran predecir el efecto de los fármacos en
un 20% de las enfermedades gracias al 'big
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Científicos del Instituto de Investigación Biomédica (IRB Barcelona) han desarrollado un modelo
predictor que anticipa los efectos de los medicamentos, las sustancias naturales y los agentes
químicos medioambientales sobre un 20% de las enfermedades gracias al 'big data' sanitario.
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BARCELONA, 1 (EUROPA PRESS)

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

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

El estudio ha conllevado el análisis de 10.000 moléculas químicas que contienen 98.077
fragmentos asociados a 1.176 condiciones patológicas, representativas de todas las enfermedades
humanas.
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Hasta los años 80, los farmacólogos diseñaban una sustancia química y estudiaban el efecto que
tenía en un organismo modelo: esta práctica de ensayo y error que acumuló mucho conocimiento,
se abandonó con la irrupción de la biología molecular.

Desde principios del siglo XXI y hasta la actualidad, los fármacos se diseñan para alterar el
comportamiento de proteínas o genes que previamente se saben afectados en una determinada
patología, pero "esta aproximación basada en el conocimiento biológico previo no está dando los
frutos esperados".

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

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

Además, el hallazgo puede servir para detectar asociaciones entre dos enfermedades
--denominadas comorbilidad--, así como para indicar nuevos posibles usos para fármacos ya
aprobados.

(EuropaPress)
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Logran predecir el efecto de los fármacos en
un 20% de las enfermedades gracias al 'big
data'
Europa Press
lunes, 01 de diciembre de 2014, 14:01

BARCELONA, 1 (EUROPA PRESS)

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

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

El estudio ha conllevado el análisis de 10.000 moléculas químicas que contienen
98.077 fragmentos asociados a 1.176 condiciones patológicas, representativas de
todas las enfermedades humanas.

Hasta los años 80, los farmacólogos diseñaban una sustancia química y estudiaban el
efecto que tenía en un organismo modelo: esta práctica de ensayo y error que acumuló
mucho conocimiento, se abandonó con la irrupción de la biología molecular.

Desde principios del siglo XXI y hasta la actualidad, los fármacos se diseñan para
alterar el comportamiento de proteínas o genes que previamente se saben afectados
en una determinada patología, pero "esta aproximación basada en el conocimiento
biológico previo no está dando los frutos esperados".

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

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

Además, el hallazgo puede servir para detectar asociaciones entre dos enfermedades
--denominadas comorbilidad--, así como para indicar nuevos posibles usos para
fármacos ya aprobados.
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Desarrollan un modelo predictor que prevé los
efectos de las sustancias químicas en la salud
Las bases de datos actuales contienen información de miles de moléculas, entre
medicamentos,  sustancias  naturales  y  agentes  químicos  medioambientales,
asociadas a enfermedades, ya sea porque tienen efectos adversos o terapéuticos.

FUENTE | IRB Barcelona 02/12/2014

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

El  estudio  se  publica  en  Nature  Communications  y  puede  tener  aplicación  para  diseñar
fármacos  más  seguros,  detectar  asociaciones  entre  enfermedades  y  dar  nuevos  usos  a
fármacos ya aprobados. El estudio ha conllevado el análisis de 10.000 moléculas químicas que
contienen 98.077 fragmentos asociados a 1.176 condiciones patológicas, representativas de
todas las enfermedades humanas.

LA FARMACOLOGÍA ANTERIOR A LOS 80 CON LA VISIÓN DEL SIGLO XXI

Hasta los años 80, los farmacólogos diseñaban una sustancia química y estudiaban el efecto
que tenía en un organismo modelo. Sin preocuparse en que hacían aquellas sustancias a nivel
molecular  ni  saber  las  proteínas  que  alteraban  se  desarrollaron  una  gran  cantidad  de
medicamentos para tratar todo tipo de enfermedades. Esta práctica de ensayo y error que
acumuló mucho conocimiento, se abandonó con la irrupción de la biología molecular. Desde
principios del siglo XXI, los fármacos se diseñan para alterar el comportamiento de proteínas o
genes que previamente se saben afectados en una determinada patología. Esta aproximación
basada en el conocimiento biológico previo no está dando los frutos esperados.

El químico Miquel Duran, estudiante de doctorado que trabaja en biología de redes en el IRB
Barcelona,  se  preguntó  si  la  acumulación  de  datos  actuales  que  relacionan  la  estructura
química de sustancias a enfermedad por su efecto terapéutico o adverso, permitiría desarrollar
un  modelo  predictor  que  relacionara  una  estructura  química  con  el  efecto  que  tendría  en
humanos. "Lo que vemos es que, en efecto, tenemos suficiente información sobre estructuras
químicas para predecir razonablemente bien los efectos que tendrán en un 20% de todas las
enfermedades  humanas",  dice  Duran.  "Esto  significa  que  la  información  de  estructuras
químicas, que en muchas ocasiones y sobre todo en el ámbito de la biología molecular no se
tiene  en  cuenta,  puede  ser  muy  útil  para  la  biomedicina,  como por  ejemplo  para  diseñar
fármacos más seguros", asegura el investigador. El estudio permite agrupar el conocimiento
acumulado  redescubriéndolo  y  organizándolo,  y  generar  un  20%  de  conocimiento  nuevo
gracias a la explotación de los datos informatizados.

DISEÑOS MÁS SEGUROS, COMORBILIDAD Y REPOSICIONAMIENTO DE FÁRMACOS
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Patrick Aloy explica que el estudio sirve para disponer de información valiosa para evitar o
propiciar el uso de determinados fragmentos químicos en el diseño de fármacos. Por ejemplo,
su modelo estima que hay un 40% de fragmentos químicos con efectos terapéuticos que no se
están incorporando en el diseño de fármacos mientras que, en cambio, hay fragmentos que
causan efectos secundarios que se encuentran en muchos medicamento en uso.

Los investigadores señalan además 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 fármacos ya aprobados. Este trabajo ha sido posible gracias a la financiación aportada
por el Ministerio de Economía y Competitividad, la Comisión Europea y el Consejo Europeo de
Investigación al laboratorio dirigido por Patrick Aloy en Bioinformática Estructural y Biología de
Redes en el IRB Barcelona.
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Logran predecir el efecto de los fármacos en un 20%
de las enfermedades gracias al ‘big data’

 TwittearTwittear 2  0  0ShareShare

BARCELONA, 1 (EUROPA PRESS)

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

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

El estudio ha conllevado el análisis de 10.000 moléculas químicas que contienen 98.077 fragmentos
asociados a 1.176 condiciones patológicas, representativas de todas las enfermedades humanas.

Hasta los años 80, los farmacólogos diseñaban una sustancia química y estudiaban el efecto que tenía
en  un  organismo  modelo:  esta  práctica  de  ensayo  y  error  que  acumuló  mucho  conocimiento,  se
abandonó con la irrupción de la biología molecular.

Desde  principios  del  siglo  XXI  y  hasta  la  actualidad,  los  fármacos  se  diseñan  para  alterar  el
comportamiento  de  proteínas  o  genes  que  previamente  se  saben  afectados  en  una  determinada
patología, pero "esta aproximación basada en el conocimiento biológico previo no está dando los frutos
esperados".

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

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

Además, el hallazgo puede servir para detectar asociaciones entre dos enfermedades --denominadas
comorbilidad--, así como para indicar nuevos posibles usos para fármacos ya aprobados.
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Predictive model provides information for treating
20% of human diseases
Published on December 1, 2014 at 8:02 AM ·  No Comments

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 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 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.
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Barcelona (http://www.radiointereconomia.com/paises/europa/espana/cataluna/barcelona-cataluna
/barcelona/), 1 dic.- Científicos del Instituto de Investigación Biomédica (IRB) de Barcelona
(http://www.radiointereconomia.com/paises/europa/espana/cataluna/barcelona-cataluna/barcelona/)
han desarrollado un modelo que predice los efectos de las sustancias químicas 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 químicas que contienen 98.077 fragmentos asociados a 1.176
condiciones patológicas, representativas de enfermedades humanas.

El análisis de fármacos, productos naturales y sustancias medioambientales ha permitido identificar
los fragmentos químicos responsables de causar un efecto terapéutico o perjudicial para la salud
(http://www.radiointereconomia.com/salud/) humana, lo que puede ser de utilidad para generar
fármacos con menos efectos secundarios, relacionar enfermedades y dar nuevos usos a fármacos
ya aprobados.

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

Hasta los años 80, los farmacólogos diseñaban una sustancia química y estudiaban el efecto que
tenía en un organismo modelo.

Sin preocuparse en qué hacían aquellas sustancias a nivel molecular ni saber las proteínas que
alteraban, se desarrollaron una gran cantidad de medicamentos para tratar todo tipo de
enfermedades, pero esta práctica de ensayo y error que acumuló mucho conocimiento
(http://www.radiointereconomia.com/conocimiento/), se abandonó con la irrupción de la biología
molecular.

Desde principios del siglo XXI, los fármacos se diseñan para alterar el comportamiento de proteínas o
genes que previamente se saben afectados en una determinada patología, pero esta aproximación
basada en el conocimiento (http://www.radiointereconomia.com/conocimiento/) biológico previo no
está dando los frutos esperados.

El químico Miquel Duran, estudiante de doctorado que trabaja en biología de redes en el IRB
Barcelona (http://www.radiointereconomia.com/paises/europa/espana/cataluna/barcelona-cataluna
/barcelona/), se preguntó si la acumulación de datos actuales que relacionan la estructura química de
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sustancias a enfermedad (http://www.radiointereconomia.com/enfermedad/) por su efecto
terapéutico o adverso, permitiría desarrollar un modelo predictor que relacionara una estructura
química con el efecto que tendría en humanos.

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

"Esto significa que la información (http://www.radiointereconomia.com/la-informacion/) de estructuras
químicas, que en muchas ocasiones y sobre todo en el ámbito de la biología molecular no se tiene
en cuenta, puede ser muy útil para la biomedicina, como por ejemplo para diseñar fármacos más
seguros", ha subrayado el investigador.

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

Patrick Aloy ha indicado que el estudio sirve para disponer de información valiosa para evitar o
propiciar el uso de determinados fragmentos químicos en el diseño de fármacos.

Por ejemplo, su modelo estima que hay un 40 % de fragmentos químicos con efectos terapéuticos
que no se están incorporando en el diseño de fármacos mientras que, en cambio, hay fragmentos
que causan efectos secundarios que se encuentran en muchos medicamentos.

Los investigadores señalan además 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 fármacos ya aprobados.
EFE
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Researchers Design a Model to Predict 
the Effects of Chemical Substances on 

Health 

 
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 
is proportional to the number of molecules that hold the same structural 
fragment. Image: Miquel Duran. IRB Barcelona 

Drug Development  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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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.

Researchers design model to predict effects of chemical
substances on health

December 1, 2014

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.

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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Institute for Research in Biomedicine-IRB. "Researchers design model to predict effects of chemical
substances on health." ScienceDaily. ScienceDaily, 1 December 2014. <www.sciencedaily.com/releases
/2014/12/141201090554.htm>.

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.
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1. 

Cite This Page:

http://www.sciencedaily.com/releases/2014/12/141201090554.htm

2 of 2 02/12/14 13:18



 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

 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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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
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 reorganised
and to produce 20% of new knowledge thanks to the exploitation of computerized data.
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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 químicos y sus efectos en la salud y la
enfermedad humana

Un modelo predice los efectos de las sustancias químicas en
la salud. agenciasinc.es. 01/12/14. El análisis de fármacos,
productos naturales y sustancias medioambientales permite
identificar los fragmentos químicos responsables de causar un
efecto terapéutico o perjudicial para la salud humana. Este
conocimiento puede ser de utilidad para generar fármacos con menos efectos
secundarios, relacionar enfermedades y dar nuevos usos a fármacos ya
aprobados. El modelo predictor ideado por los investigadores del IRB
Barcelona da información para el tratamiento de un 20% de enfermedades
humanas.

Representación de sustancias químicas relacionadas con enfermedades humanas. Los círculos naranjas
son efectos adversos y los círculos verdes, efectos terapéuticos. El tamaño de los círculos es proporcional
al número de moléculas que contienen un mismo fragmento estructural. / Miquel Duran, IRB Barcelona

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

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

El estudio se publica hoy en Nature Communications y puede tener aplicación para diseñar
fármacos más seguros, detectar asociaciones entre enfermedades y dar nuevos usos a
fármacos ya aprobados.

El estudio ha conllevado el análisis de 10.000 moléculas químicas que contienen 98.077
fragmentos asociados a 1.176 condiciones patológicas, representativas de todas las
enfermedades humanas.

Farmacología anterior a los 80 'con la visión del siglo XXI

Hasta los años 80, los farmacólogos diseñaban una sustancia química y estudiaban el efecto
que tenía en un organismo modelo. Sin preocuparse en que hacían aquellas sustancias a
nivel molecular ni saber las proteínas que alteraban se desarrollaron una gran cantidad de
medicamentos para tratar todo tipo de enfermedades. Esta práctica de ensayo y error que
acumuló mucho conocimiento, se abandonó con la irrupción de la biología molecular.

Desde principios del siglo XXI, los fármacos se diseñan para alterar el comportamiento de
proteínas o genes que previamente se saben afectados en una determinada patología. Esta
aproximación basada en el conocimiento biológico previo no está dando los frutos esperados.

El químico Miquel Duran, estudiante de doctorado que trabaja en biología de redes en el IRB
Barcelona, se preguntó si la acumulación de datos actuales que relacionan la estructura
química de sustancias a enfermedad por su efecto terapéutico o adverso, permitiría
desarrollar un modelo predictor que relacionara una estructura química con el efecto que
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tendría en humanos.

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

"Esto significa que la información de estructuras químicas, que en muchas ocasiones y sobre
todo en el ámbito de la biología molecular no se tiene en cuenta, puede ser muy útil para la
biomedicina, como por ejemplo para diseñar fármacos más seguros", asegura el
investigador. El estudio permite agrupar el conocimiento acumulado redescubriéndolo y
organizándolo, y generar un 20% de conocimiento nuevo gracias a la explotación de los
datos informatizados.

Diseños más seguros, comorbilidad y reposicionamiento de fármacos

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

Los investigadores señalan además 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 fármacos ya aprobados.

Este trabajo ha sido posible gracias a la financiación aportada por el Ministerio de Economía
y Competitividad, la Comisión Europea y el Consejo Europeo de Investigación en el
laboratorio dirigido por Patrick Aloy en Bioinformática Estructural y Biología de Redes en el
IRB Barcelona.

Referencia bibliográfica: 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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Se trata de un modelo creado por científicos de BBaarrcceelloonnaa capaz de identificar
los fragmentos químicos en los medicamentos que causan los efectos
secundarios. También analizan otras sustancias que podrán dar información para
el tratamiento de un 20% de enfermedades humanas.

Con ello, se podrán crear nuevos fármacos con menos efectos secundarios,
relacionar enfermedades y dar nuevos usos más productivos a los medicamentos
que ya existen. Lo que han logrado, en concreto, los investigadores del IInnssttiittuuttoo
ddee  IInnvveessttiiggaacciióónn  BBiioommééddiiccaa  ddee  BBaarrcceelloonnaa han logrado crear un modelo que
daría información para el tratamiento de un 20% de enfermedades humanas.

Esto es posible gracias a todo el conocimiento acumulado en bases de datos
sobre miles de moléculas entre medicamentos, sustancias naturales y agentes
químicos medioambientales asociados a enfermedades, que pueden tener efectos
adversos (los llamados efectos secundarios) o terapéuticos.

En concreto, el estudio (publicado en NNaattuurree  CCoommmmuunniiccaattiioonnss), ha analizado
10.000 moléculas químicas que contienen 98.077 fragmentos asociados a 1.176
condiciones patológicas que representan a todas las enfermedades humanas.

SSEE  DDEESSCCUUBBRREENN  NNUUEEVVOOSS  FFRRAAGGMMEENNTTOOSS  QQUUÍÍMMIICCOOSS  CCOONN  PPRROOPPIIEEDDAADDEESS
TTEERRAAPPÉÉUUTTIICCAASS

La aplicación de esta investigación, liderada por el investigador PPaattrriicckk  AAllooyy,
podrá conllevar diseños más seguros. Por ejemplo, se estima que hay un 40% de
fragmentos químicos con efectos terapéuticos que no se incorporan en el diseño
de fármacos mientras que hay otros que causan efectos secundarios y están
presentes en muchos medicamentos.

Los círculos naranjas son efectos adversos y
los círculos verdes, efectos terapéuticos. El
tamaño de los círculos es proporcional al
número de moléculas que contienen un
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mismo fragmento químico

Los investigadores señalan además que su
estudio puede servir para detectar
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Researchers design a model to predict the effects of chemical
substances on health

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.

A chemo-centric view of human health and disease, Miquel Duran-Frigola, David Rossell & Patrick Aloy, Nature
Communications, doi: 10.1038/ncomms6676, published 1 December 2014.

Source: Institute for Research in Biomedicine-IRB
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