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* Presejalni testi spojin

* Genomski presejalni testi (miRNA)

* Mikroskopske slike

e Uporaba strojnega ucenja za pridobivanje modelov
za virtualne presejalne teste in identifikacijo novih
kandidatnih spojin
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...Ucenje iz presejalnih testov spojin

o ] inputdatatype outputdatatype
Struktura uce Nja- specification specification

Odnosi aktivnosti
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mm Ucenje iz presejalnih testov spojin

Compound screen data

Descriptive space Target space
Example 1 1 | TRUE | 0.49 | 0.69 0.68 Ji 391
Example2 | 2 FALSE | 008 | 007 | 056 | 7.59 |
Example3 | 1 FALSE ! 008 | 007 | 010 | 757 |
Bamplea | 2 [ TRUE | 049 | o6 | 008 | 86 |
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00785: Lipoic acid metaboh@

Yes

[1.688797, 1.571628, 0.5577329]
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No
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04152: AMPK signaling pathD

04724: Glutamatergic synapse = 1

Yes

No

00053: Ascorbate and aldarate metabolisD

Yes No

[0.3830776, 0.2878993, 0.3062887]
578

05332: Graft-versus-host diseaD

€5

No

Homologous recombination=l>

Yes

[0.5567747, 0.4356589, 0.3540461]
472

No

168]

[1.033362, 1.010498, 0.5242114]
72

03013: RNA transport =1

Yes

00900: Terpenoid backbone biosynthesis = 1

€5

No

[0.9374922, 0.8575888, 0.6344386]

[0.4837119, 0.3263983, 0.32
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[2.902115, 0.7973528, 0.575505¢
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.=. Virtualno presejanje

Labeled data Unlabeled data

Descriptive space Target space Example N+1 1 TRUE 0.86 0.35 ? ?
Example 1 1 TRUE 0.49 0.69 0.68 3.91 Example N+2 2 FALSE 0.09 0.05 ? ?
Example 2 2 FALSE 0.08 0.07 0.56 7.59 Example N+3 4 FALSE 0.07 0.01 ? ?
Example 3 1 FALSE 0.08 0.07 0.10 7.57 Example N+4 2 TRUE 0.91 0.78 ? ?
Example 4 2 TRUE 0.49 0.69 0.08 8.86 Example N+5 2 TRUE 0.42 0.69 ? ?
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- Analiziranje podatkov presejanja

BE  yelike koli¢ine podatkov

* Spojine zaznamujejo njihovi prstni odtisi

* Generacija odprtokodnega kemoinformatske SW
knjiznice RDKkit

e prstni odtisi FCFP2 so bili uporabljeni (1024
znacilnosti)

* Upostevali smo tudi profile tarcnih proteinov
 Atributi

* |zvedeni testi so bili fotografirani pod mikroskopom
* Znacilnosti so bile ekstrahirane iz slik

* TarCe
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i v g
/manjsanje fibroze v
¢ miokardnem infarktu

* Presejanje velike koli¢ine podatkov z uporabo knjiznice
640, zdravila potrjena s strani FDA (ENZO)

* |dentifikacija zdravil za zmanjsanje fibroze v miokardnem
infarktu

 Test je uporabili misje srcne fibroblaste, ki se
diferencirajo v miofibroblaste v kulturi, ki izrazajo alpha
SMA-RFP in collagen-alphal-EGFP

e Tarce: intenzivnost
* alphaSMA
* Collagen

e Atributi

e Dvctini: AA¥F I~
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.=.|Testiranje predpostavk

* Nekaj domensko uporabljenih znanj / omejitev:

* Napovedane spojine filtrirajo za zdravila, odobrena
s strani FDA, ki niso kortikosteroidi SMILE strings, ki
se uporabljajo v Chemmine za identifikacijo snovi s
strukturno podobnostjo nekomercialnim spojinam z
visokimi predvidenimi vrednostmi

* |dentificirane so tri povezane spojine, ki so opisane
v literaturi, da imajo antifibroticni ucinek

 |dentificirane so Stiri povezane spojine, za katere
prej ni bilo opisano, da imajo antifibroticni ucinek

e Testirano v mokrem laboratoriju in eden deluje |,

2aola Aahrn



. HILCITCY L

...I ITALIA-SLOVENIIA
.. | Z k u S nJ e S p rOJ e kt O m R U TR
|
* Analiza vecCih presejanj
* spojin
* miRNA

* Modele iz miRNA presejanj lahko uporabimo
virtualno presejanje spojin

e Odlicno sodelovanje z ICGEB

e Atraktivna VR predstavitev
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