Prediccion del destino ambiental y la toxicidad de compuestos
quimicos

El destino ambiental de muchas moléculas quimicas que se producen a gran escala como
precursores o como aditivos para productos especiales (plasticos, fibras, materiales de
construccion, medicamentos etc.) se desconoce, sin existir datos que certiiquen si estas
moléculas persisten en los ecosistemas o si son biodegradables. Un caso de interés son
los productos farmaceuticos que por su amplio uso en la poblacién o la mala disposicion
de sus desechos pueden ser depositados en el ambiente en forma continua. Po tanto, la
evaluacion de su destino ambiental es crucial al tomar decisiones sobre la fabricacion,
manipulacion, uso y liberacidon de estas sustancias, al igual que la evaluacion de su
toxicidad en humanos y otros organismos superiores. Debido a que a menudo estos
datos son dificiles de obtener, se plantea la posibilidad de desarrollar sistemas de
aprendizaje automatico (machine learning) para predecir estas caracteristicas a partir
de los datos experimentales de biodegradabilidad y toxicidad de moléculas conocidas
(incluidas las moléculas xenobidticas).

En el trabajo recientemente publicado por Garcia-Marin y colaboradores en la revista
Biology Methods and Protocols se desarrollé un sistema de prediccion de “riesgo” el cual
realiza la prediccidon de biodegradabilidad de compuestos cuyos datos no hayan sido
obtenidos experimentalmente. La plataforma computacional denominada BiodegPred
(https://sysbiol.cnb.csic.es/BiodegPred/), y disponible a través de una sencilla interfaz
web, proporciona un prondstico informado de la posibilidad de que una molécula
determinada pueda eventualmente ser catabolizada en la biosfera, asi como de su
eventual toxicidad. Si bien la plataforma BiodegPred no brinda mucha informacion sobre
cinéticas de degradacidon especificas o vias de biodegradacidon particulares, esta
heramienta computacional demostré predecir el comportamiento de una gran cantidad
de nuevas moléculas (por ejemplo, compuestos antivirales) para las cuales no existian
datos de biodegradacion disponibles.

En este trabajo participd el Dr. Max Chavarria, investigador de la Escuela de Quimica y
el Centro de Investigaciones en Productos Naturales (CIPRONA) de la Universidad de
Costa Rica, asi como del Centro Nacional de Innovaciones Biotecnoldgicas (CENIBiot).

La versidn completa del articulo se encuentra en:
https://academic.oup.com/biomethods/advance-
article/doi/10.1093/biomethods/bpaa025/5981135?searchresult=1
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