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RESUMEN 

En la actualidad, en el ámbito de la bioinformática, nuevos descubrimientos o hallazgos 

científicos hacen que surjan nuevos problemas o complicaciones sobre distintos temas, por 

ejemplo, cada cierto tiempo se actualiza la información sobre nuevos fármacos en la base 

de datos química ChEMBL, por lo que toda la información relacionada a esos nuevos 

fármacos debe ser procesada y verificada, lo que resulta en un trabajo que conlleva mucho 

esfuerzo y tiempo. Además, algunas veces este trabajo no es tan eficiente o no arroja 

resultados convincentes, lo que genera que estos descubrimientos y esfuerzos no sean 

relevantes. Frente a esta problemática, una de las soluciones que surgen es el 

reposicionamiento de fármacos. 

El presente trabajo de titulación muestra el procedimiento para elaborar un sistema de 

recomendación basado en contenido, para realizar el reposicionamiento de los fármacos 

que existen en la versión 29 de ChEMBL, los resultados obtenidos con el sistema de 

recomendación serán comparados con los resultados reales, lo que ayudará a verificar la 

exactitud de las recomendaciones realizadas.  

 

PALABRAS CLAVE: base de datos química, reposicionamiento de fármacos, sistema de 

recomendación, sistema de recomendación basado en contenido, generación de 

recomendaciones. 
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ABSTRACT 

 

Nowadays, in the field of bioinformatics, new scientific discoveries or findings cause new 

problems or complications to arise on different topics, for example, every so often 

information about new drugs is updated in the chemical database ChEMBL, so all the 

information related to these new drugs must be processed and verified, which results in a 

work that involves a lot of effort and time. In addition, sometimes this work is not as efficient 

or does not yield convincing results, which means that these discoveries and efforts are not 

relevant. Faced with this problem, one of the solutions that arise is drug repositioning. 

This degree work shows the procedure to elaborate a content-based recommendation 

system to perform the repositioning of the drugs that exist in version 29 of ChEMBL. The 

results obtained with the recommendation system will be compared with the actual results, 

which will help to verify the accuracy of the recommendations made.  

 

KEYWORDS: chemical database, drug repositioning, recommender system, content-based 

recommender system, recommendations generation.
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1 DESCRIPCIÓN DEL COMPONENTE DESARROLLADO 

Hoy en día existen infinidad de fármacos que, durante muchos años, han sido diseñados 

para un único fin, como cura de una única enfermedad o como tratamiento de una 

enfermedad concreta, pero puede haber casos en los que la eficacia de estos fármacos no 

ha sido lo suficientemente alta o las contraindicaciones que presentan son demasiado 

graves, por lo que han sido retirados del mercado. También puede haber casos en los que 

se han descubierto nuevos fármacos más eficaces, que han dejado obsoletos a los 

primeros.  

Por otro lado, hay casos en los que se ha comprobado que un fármaco que fue creado para 

una afección específica ha funcionado para otra enfermedad que no está relacionada con 

la primera. A partir de esta problemática surge el reposicionamiento de fármacos cuyo 

objetivo es lograr que los medicamentos que se utilizan para una enfermedad específica o 

aquellos fármacos obsoletos tengan una nueva utilidad, de esta manera se logra ampliar 

el horizonte y las posibilidades que limitan un innumerable número de fármacos. 

Uno de los beneficios que se pueden obtener con el reposicionamiento de medicamentos 

es aprovechar todo el tiempo y los recursos que existen detrás del desarrollo de cada 

fármaco. Toda la investigación que conlleva la creación de fármacos es inmensa, y a veces 

los investigadores tardan años en dar con una nueva fórmula, por lo que todo este trabajo 

se desperdicia o no se aprovecha todo su potencial. Para evitar este problema, el 

reposicionamiento juega un papel fundamental, reduciendo así su impacto. 

Otro beneficio que podría generar el reposicionamiento de fármacos es en el campo de las 

enfermedades poco conocidas o cuyo tratamiento no es eficaz, bien porque el fármaco es 

demasiado caro o porque no representa una cura para la enfermedad.  

Las técnicas que existen actualmente para el reposicionamiento de fármacos son 

numerosas, una de ellas trata sobre los sistemas de recomendación, en el presente 

documento, en específico, se va a trabajar en un sistema de recomendación basado en 

contenido.  
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1.1 Objetivo general 

El presente trabajo de integración curricular tiene como objetivo general implementar y 

evaluar un sistema de recomendación basado en contenido aplicado a bases de datos 

farmacológicas con el fin de reposicionar fármacos obsoletos o cuyo uso es limitado. 

1.2 Objetivos específicos 

1. Definir la importancia de los sistemas de recomendación en el reposicionamiento 

de fármacos. 

2. Extracción de información relevante de las bases de datos químicas. 

3. Diseñar un sistema de recomendación basado en contenido para el 

reposicionamiento de fármacos. 

4. Evaluar el sistema de recomendación con el fin de verificar su precisión. 

 

1.3 Alcance 

El objetivo final de este componente es desarrollar e implementar un sistema de 

recomendación basado en contenido aplicado a bases de datos farmacológicas con el fin 

de predecir las interacciones farmacológicas. Después se realizará una evaluación del 

desempeño computacional de dicho sistema, utilizando como métrica la precisión y el 

tiempo que se demora en realizar el procedimiento. 

También se evaluará esta implementación mediante el error que exista entre la 

recomendación generada por el sistema con la similitud actual que existen entre los 

mismos en una versión más actual de la base de datos. 
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1.4 Marco teórico 

1.4.1 Base de datos química ChEMBL 
 

La base de datos química de acceso púbico, ChEMBL, es una base de datos 

"quimiogenómica" que reúne datos químicos, de bioactividad y genómicos para ayudar a 

traducir la información genómica en nuevos medicamentos eficaces. [1] Dentro de esta 

base se encuentra información que fue utilizada para este trabajo de integración curricular, 

por ejemplo, fármacos que se encuentran en estado de comercialización, líneas celulares 

que interactúan con estos fármacos y las interacciones que tiene un fármaco con una 

determinada línea celular, lo que genera el banco de datos principal que se utilizó. 

Para realizar el presente trabajo, se utilizó esta base de datos en dos versiones, la primera 

que es la versión número 29, que fue utilizada para entrenar el sistema de recomendación 

y la versión número 30, que fue utilizada para generar las recomendaciones. Para evaluar 

estas recomendaciones se utilizó un método denominado “Evaluación por utilidad” que es 

explicado en el siguiente apartado.  

1.4.2 Evaluación por utilidad 
 

En la evaluación de un sistema de recomendación basada en la utilidad, la idea básica es 

que cada elemento del conjunto de datos valorado por un usuario tiene una utilidad para el 

usuario, que depende tanto de su posición en la lista recomendada como de su valoración 

real. Un elemento que tiene una calificación más alta tiene obviamente una mayor utilidad 

para el usuario. Además, los elementos mejor clasificados en la lista recomendada tienen 

una mayor utilidad para el usuario porque es más probable que se fijen en ellos (en virtud 

de su posición) y que acaben siendo seleccionados. Lo ideal sería que los artículos con 

una mayor puntuación se colocaran lo más alto posible en la lista de recomendaciones. [2] 

1.4.3 SMILES de un compuesto 

 

Los SMILES o por su notación en inglés Simplified Molecular Input Line Entry System de 

un compuesto es una notación de línea (un método tipográfico que utiliza caracteres 

imprimibles) para introducir y representar moléculas y reacciones [3]. Es decir, son 

representaciones estándar de las fórmulas químicas de los compuestos. Es un valor único, 

por lo que sirve para diferenciar a un compuesto de otro. 
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1.4.4 Fingerprint de un compuesto 
 

Los fingerprint son una representación muy abstracta de ciertas características 

estructurales de una molécula o compuesto [4]. A grandes rasgos, el fingerprint es la 

representación binaria de un compuesto, que se obtiene a través del SMILES del mismo. 

Para el presente trabajo, se utilizó para medir la similitud entre compuestos. 

1.4.5 Coeficiente de Tanimoto 
 

El coeficiente de Tanimoto es la cantidad de elementos por la que dos individuos expresan 

cierta preferencia o afinidad, dividida por la cantidad de elementos por los cuales el usuario 

expresa cierta preferencia o afinidad [5]. En este trabajo, se utilizó el coeficiente de 

Tanimoto como métrica de similitud entre los fingerprint de un compuesto, para hallar la 

similaridad entre estos compuestos. 

De manera adicional, se tomó en cuenta el estándar de similitud química establecido para 

la mayoría de las aplicaciones de la quimio informática, se consideró que un par de 

moléculas son estructuralmente similares si comparten un coeficiente de Tanimoto igual o 

superior a 0,55 [6].  

1.4.6 Reposicionamiento de fármacos 
 

En el ámbito de la bioinformática, el proceso de descubrir o desarrollar un nuevo fármaco 

es un esfuerzo que conlleva mucho tiempo y recursos, además de que algunas veces 

sucede que se crea un nuevo fármaco para una enfermedad o virus específico, pero los 

resultados que este genera no son lo suficientemente buenos o estables para que sea 

considerado útil o relevante, lo que genera que este tiempo y recursos invertidos sean 

desperdiciados, es entonces donde entra el reposicionamiento de fármacos, que en 

resumen es el proceso de encontrar una nueva indicación o uso para un fármaco que ya 

está aprobado o que ya cumplió las etapas iniciales para su aprobación. El 

reposicionamiento conlleva una reducción en los costes y el tiempo empleados [7]. 

1.4.7 Sistemas de recomendación 
 

Los sistemas de recomendación son herramientas de análisis de datos de usuarios, en las 

que, de acuerdo con ciertas características de los usuarios, se generan recomendaciones 

de elementos que pueden ser de valor o utilidad para ellos. [8]. Los sistemas de 

recomendación cuentan con dos partes primordiales, la primera que es una entidad a la 
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que se proporciona la recomendación se denomina usuario, y el producto que se 

recomienda también puede ser denominado artículo. [2]. Pueden utilizar reseñas, 

valoraciones, o cualquier tipo de retroalimentación de los usuarios sobre un determinado 

artículo, para inferir los intereses del cliente, estos sistemas suelen basarse en la 

interacción previa entre el usuario y los artículos cuyas características o atributos son 

similares a los que van a ser recomendados. Pero este no es el único caso de sistema de 

recomendación, otro caso es cuando el usuario especifica sus preferencias, por lo que el 

sistema recomienda artículos según sus preferencias. Entonces, se podría decir que el 

objetivo principal de un sistema de recomendación es convertir los datos de los usuarios y 

sus preferencias en recomendaciones de los posibles gustos e intereses futuros de los 

usuarios. [9] 

Para poder implementar un sistema de recomendación se utiliza un conjunto de datos 

cuyas características varían dependiendo el tipo de sistema de recomendación, de manera 

general se puede decir que necesitamos información relevante que el usuario genera al 

utilizar cualquier tipo de aplicación, es decir, los artículos que visita y/o compra, las reseñas 

que podría realizar sobre estos, puntuaciones, cuantas veces ha visitado ese artículo, etc.  

1.4.8 Tipos de sistemas de recomendación 
 

Existen varios tipos de sistemas de recomendación:  

- Modelos colaborativos: Este tipo de sistema se refiere al uso de valoraciones de múltiples 

usuarios de forma colaborativa para predecir las valoraciones que faltan. 

- Modelos basados en el conocimiento: En este tipo de sistemas los usuarios especifican 

de forma interactiva, y la especificación del usuario se combina con el conocimiento del 

dominio para proporcionar recomendaciones. 

- Sistemas de recomendación demográfica: Este tipo de sistemas de recomendación 

utilizan la información demográfica del usuario, para categorizarlo y generar mejores 

recomendaciones.  [2] 

Existen más tipos de sistemas de recomendación, pero se va a realizar especial énfasis 

principalmente en el sistema de recomendación basado en el contenido, que básicamente 

es un sistema de recomendación que trabaja directamente con las interacciones que tiene 

un usuario con diferentes artículos, este tipo de sistema de recomendación es explicado a 

mayor profundidad en el siguiente apartado, pues es el modelo que ha sido implementado 

para el presente trabajo. 
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1.4.9 Sistemas de recomendación basados en el contenido 
 

Los sistemas de recomendación basados en el contenido están diseñados para poder 

utilizar todas las características o atributos que cada usuario ha generado al interactuar 

con los artículos de su ambiente. Estas características son suficientes para descubrir 

recomendaciones significativas o relevantes para ese usuario. Esta perspectiva resulta 

sumamente útil cuando un artículo es relativamente nuevo y cuenta con pocas o casi 

ninguna interacción con otros usuarios. Uno de los objetivos principales de los sistemas de 

recomendación basados en el contenido es intentar generar un vínculo en el que los 

usuarios sean recomendados con nuevos artículos que compartan alguna característica 

con aquellos artículos que han sido de su agrado o han tenido interacción con anterioridad. 

Es importante destacar que los usuarios se encuentran aislados entre sí, es decir, las 

interacciones usuario – artículo no influyen en nada o casi nada sobre las recomendaciones 

realizadas sobre un usuario en concreto [2]. 

1.4.10 Citotoxicidad 
 

La citotoxicidad se refiere a la capacidad de una molécula o compuesto a ocasionar algún 

tipo de daño celular [10]. Para este trabajo se utilizaron 4 métricas de citotoxicidad 

explicadas a continuación: 

- IC50: se utiliza para determinar la concentración mínima de inhibición para inhibir 

el 50% de un patógeno. [11] 

- CC50: representa la concentración citotóxica de los extractos para causar la muerte 

del 50% de las células viables del huésped. [11] 

- EC50: es la concentración de un fármaco que da una respuesta semi-máxima. [12] 

- GI50: es la concentración para el 50% de la inhibición máxima de la proliferación 

celular [13] 
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2 METODOLOGÍA 

El procedimiento que se realizó durante todo el trabajo se describe a detalle a continuación. 

Lo primero que se hizo fue acceder a la base de datos ChEMBL en su versión número 29 

y se la descargó.  De manera local se hizo el procesamiento y lectura de esta, después se 

obtuvieron las siguientes características de la sección perteneciente a los datos 

experimentales, como se puede ver en la Figura 1: 

- El identificador de la actividad 

- El identificador del ensayo 

- El número del registro de cada molécula 

- El identificador de la célula que interactúa con dicha molécula 

- El valor estándar 

- Las unidades del valor estándar 

- El tipo de valor estándar 

 

Figura 1 Lectura y procesamiento de datos de ChEMBL29 

A continuación, se procedió a filtrar estos resultados, el criterio que se utilizó fue que los 

tipos de valor estándar deben ser de cualquiera de estos 4 tipos o valores de citotoxicidad: 

IC50, CC50, EC50, GI50 lo cual se puede visualizar en la Figura 2. 

 

Figura 2 Filtrado de datos por su tipo de valor estándar 

Posteriormente se aplicó otro filtro y se estandarizó cada uno de estos registros a una 

unidad estándar en común, la unidad seleccionada fue uM (micro moles), Como se puede 

ver en la Figura 3. 

 

Figura 3 Filtrado de datos por unidad de valor estándar 
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Después se añadió una columna extra al conjunto de datos denominada ‘actividad’, para 

obtener esta columna la lógica aplicada es que si el valor estándar es menor o igual a 10 

uM (micro moles), esa interacción se la considera como positiva, entonces se coloca el 

valor de 1, caso contrario se coloca el valor de -1 que significa que esa interacción es 

negativa. Se puede visualizar este paso en la Figura 4. 

 

Figura 4 Obtención de datos para la columna 'actividad' 

 

Finalmente, para esta parte, lo siguiente fue realizar un agrupamiento entre pares 

compuestos – linea celular que presenten solo uno de los dos posibles valores de actividad, 

pues de esta manera se omiten datos vacíos o que podrían afectar a los resultados del 

sistema de recomendación, como se puede ver en la Figura 5. 

 

Figura 5 Agrupamiento entre pares compuestos - línea celular 

 

Hasta este punto existía un desbalanceo de datos, es decir, un 97,91% del conjunto de 

datos presentaba un valor de actividad compuesto – célula de -1 y apenas 2,08% 

presentaba un valor de +1, como se indica en la Figura 6, lo que en un futuro podría resultar 

como algo negativo para nuestro modelo. Para solucionar esto se aplicó un nuevo filtro al 

conjunto de datos, en este caso, el procedimiento que se realizó fue seleccionar solo 

aquellos compuestos que reportan actividades o inactividades dentro del universo, con una 

o más células, de esta manera el nuevo conjunto de datos con el que se construyó el 

modelo puede ser más preciso en sus recomendaciones, lo cual se puede ver en la Figura 

7. 
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Figura 6 Muestra del desbalanceo de datos 

 

 

Figura 7 Aplicación del filtro para balanceo de datos 

El siguiente paso fue elegir, dentro de este universo de muestras previamente filtrado, el 

top 3 de compuestos más parecidos entre ellos, esto se lo realizó mediante la comparación 

de fingerprint entre compuestos, primero de cada SMILE se obtuvo el fingerprint, después 

ese fingerprint se lo comparó a los fingerprint de otros compuestos, esta comparación da 

como resultado un valor de coeficiente de tanimoto. Después, para obtener los tres 

compuestos más parecidos al compuesto inicial el criterio utilizado fue almacenar aquellos 

compuestos que presenten un valor de coeficiente de tanimoto menor o igual a 0.55. Como 

resultado de este proceso, se obtuvo el conjunto de datos con el top 3 de cada compuesto 

que se puede visualizar en la figura 8, que contiene lo siguiente: 

- Identificador del compuesto 

- Top 3 de los compuestos que más se parecen a ese compuesto 
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Figura 8 Conjunto de datos con el top3 de cada compuesto 

El siguiente conjunto de datos que se obtuvo para este proyecto contiene los perfiles de 

afinidad de cada célula, lo que quiere decir esto es que se necesitó obtener todos los 

compuestos que interactúan con una de las células en el conjunto de datos. Para esto se 

utilizó el ya descrito conjunto de datos balanceado respecto a actividades o inactividades 

(ver Figura 7), lo que se hizo fue iterar el mismo respecto a cada célula, después buscar 

aquellos compuestos que tenían cualquier tipo de interacción (+1 o -1) y añadirlos a la lista 

o mejor conocido como perfil de afinidad de esa célula en concreto, también de manera 

adicional, se guardó cada valor de interacción del compuesto respecto a la célula. Este 

proceso se lo realizó para cada una de las células del conjunto de datos, como se puede 

visualizar en la Figura 9.  

 

Figura 9 Obtención del perfil de afinidad para cada línea celular 

Como resultado se obtuvo un nuevo conjunto de datos con las siguientes características 

que se ve reflejado en la Figura 10: 

- Identificador de la célula  

- Lista de compuestos con los que interactúa (perfil de afinidad) 

- Valor de la actividad de cada uno de esos compuestos con la célula 
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Figura 10 Perfil de afinidad para cada línea celular 

 

Lo siguiente que se realizó fue trabajar con la versión 30 de ChEMBL, pues el objetivo es 

predecir el valor de actividad para las interacciones compuesto – línea celular nuevas que 

aparecieron en dicha versión, primero se realizó un procedimiento similar al explicado 

previamente en este documento para la versión 29. Se realizó todo el procedimiento hasta 

llegar al punto donde se tuvo la relación compuesto – línea celular con la respectiva 

actividad registrada para cada relación, como referencia, ver la Figura 5. 

Una vez obtenido este conjunto de datos, el siguiente paso fue separar aquellas relaciones 

compuesto – linea celular que sean nuevas, como se explicó en el párrafo anterior. Para 

esto se hizo una comparación entre los dos conjuntos de datos, el primero perteneciente a 

la versión 29 y el segundo a la versión 30, ambos pertenecientes a la base de datos de 

ChEMBL. Lo que se hizo fue obtener un conjunto diferencia que contenga cada relación 

compuesto – linea celular que esté en la versión 30 pero que no esté en la versión 29, de 

esta manera se obtuvieron las relaciones nuevas de la versión 30. De manera gráfica, se 

puede visualizar mejor este procedimiento en la Figura 11. Todo este procedimiento está 

detallado en la Figura 12. 
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Figura 11 Gráfico de ejemplo del conjunto diferencia entre versiones de ChEMBL 

 

 

Figura 12 Procedimiento para obtener el conjunto diferencia entre las dos versiones de ChEMBL 

Finalmente, para esta parte del proyecto, se incluyó una nueva columna a este conjunto 

diferencia, donde se va a guardar la actividad predicha por el sistema, como se puede ver 

en la Figura 13, con el fin de realizar una comparación una vez terminado el proceso. 
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Figura 13 Conjunto de datos utilizados para el sistema 

 

Con todos los conjuntos de datos descritos previamente, ya es posible implementar el 

sistema de recomendación basado en contenido, los conjuntos de datos utilizados son: 

- Conjunto de datos a predecir (Ver Figura 13). 

- Top3 de los compuestos (Ver Figura 8) 

- El perfil de afinidad de cada célula (Ver Figura 10) 

Las funciones adicionales que se utilizaron en el algoritmo son las siguientes: 

- Función que retorna el perfil de afinidad de una línea celular. 

- Función que retorna el top 3 de un compuesto. 

Ambas funciones pueden ser visualizadas en la Figura 14. 
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Figura 14 Funciones utilizadas en el algoritmo del sistema 

 

Finalmente, el algoritmo utilizado es el siguiente. Primero, se obtiene cada compuesto y 

línea celular que se va a utilizar para la recomendación. Se obtiene el perfil de afinidad de 

esa línea celular. Después se itera cada uno de los compuestos del perfil de afinidad de 

esa línea celular, con la finalidad de obtener su top 3. Se procede a verificar que el 

compuesto perteneciente a la recomendación se encuentre dentro del top3, en caso de 

que efectivamente dicho compuesto esté dentro del top 3, se almacena de manera 

temporal el valor de la interacción que tiene la línea celular con ese compuesto del top 3. 

Una vez se termine de iterar el perfil de afinidad, se procede a verificar los valores de 

interacciones obtenidos. Si todos los valores obtenidos son iguales, por ejemplo -1 o 1, la 

recomendación de ese par compuesto – línea celular tiene ese valor de -1 o 1. En caso de 

que haya una diferencia en los valores obtenidos, el valor de la recomendación se coloca 

como 0. Y, en caso de que no exista el compuesto en ningún top 3 o no se tenga un perfil 

de afinidad de una línea celular, no se puede realizar una recomendación, por lo tanto, se 

coloca el valor de ‘NA’ a la recomendación. 

Este algoritmo puede ser visualizado en la Figura 15. 
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Figura 15 Algoritmo perteneciente al sistema de recomendación 
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3 PRUEBAS, RESULTADOS, CONCLUSIONES Y 

RECOMENDACIONES 

3.1 Resultados 

Una vez ejecutado el sistema de recomendación, se obtuvieron un total de 584 

recomendaciones, tanto negativas con valor -1, positivas con valor 1 y otras con valor de 

0. 

Con la finalidad de interpretar de mejor manera estos datos, se realizó una matriz de 

confusión, la misma que puede ser visualizada en la Tabla 1. 

Tabla 1 Matriz de confusión 

Valor 

recomendación/ 

Valor real 

-1 0 1 

-1 329 42 150 

0 0 0 0 

1 12 9 42 

 

Como se puede visualizar en la matriz de confusión, el número de casos verdaderos 

positivos en caso de que una interacción sea negativa es de 329 y en caso de que una 

interacción sea positiva es de 42. Se tiene un total de 371 casos de verdaderos positivos. 

En cuanto a falsos positivos se tiene lo siguiente, en caso de que el valor real sea -1 y el 

valor de la recomendación sea 0 se tienen 42 casos y para el valor de recomendación 1 se 

tienen 150 casos. Para los valores cuyo valor real es 1, los casos cuya recomendación fue 

de 0 son 9 y en los casos cuya recomendación fue de -1 son 12. Por lo que se obtiene un 

total de 213 falsos positivos. 

También se calculó la precisión y la exhaustividad del sistema, como se puede visualizar 

en la Tabla 2. 

Tabla 2 Precisión y exhaustividad del sistema 

Precisión y 

exhaustividad 

Precisión Exhaustividad 

Valor de -1 0,96 0,63 

Valor de 0 0 0 

Valor de 1 0,22 0,67 
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3.2 Conclusiones  

• Se logró implementar un sistema de recomendación basado en contenido para las 

interacciones compuesto – línea celular de la base de datos ChEMBL, con un 

porcentaje de precisión del 96% para las interacciones negativas y del 22% para 

las interacciones positivas. 

• Hay casos donde el sistema no puede realizar una recomendación, esto se debe a 

la falta de información que se tiene sobre un compuesto, por ejemplo, cuáles son 

las líneas celular con las que ha presentado una interacción. Por lo que lo más 

favorable para no alterar los resultados es ignorar o no realizar la recomendación 

sobre este compuesto. 

• Los valores de 0 que se obtuvieron son para aquellas interacciones donde no hubo 

un consenso en el sistema de recomendación, es decir, aquellos compuestos cuyos 

compuestos más similares muestran una actividad tanto positiva como negativa, 

esto sin embargo no quiere decir que no se pueda realizar una recomendación para 

este tipo de compuestos. 

• Si bien el porcentaje de precisión en cuanto a interacciones negativas es muy alto, 

para las interacciones positivas es muy bajo, esto puede ser debido a que la 

mayoría de las interacciones que se tiene del conjunto de datos son negativas, lo 

que genera una cierta inclinación a arrojar este tipo de recomendaciones. 

• Se puede utilizar este sistema de recomendación para versiones futuras de la base 

de datos ChEMBL, siempre y cuando se tomen en cuenta los resultados obtenidos 

en este trabajo. 

3.3 Recomendaciones 

• Se recomienda recaudar información sobre las interacciones entre compuestos – 

línea celular de manera más exhaustiva, también sobre los tipos de valores 

estándar, así como las unidades de valor estándar, con el fin de generar nuevas 

recomendaciones y posibles nuevos resultados. 

• Se recomienda investigar más sobre los sistemas de recomendación basados en el 

contenido, pues el presente trabajo de integración curricular muestra una primera 

aproximación a los mismos. 

• Se recomienda realizar nuevas recomendaciones con otras versiones de la base 

de datos ChEMBL a manera de ejercicio práctico. 
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5 ANEXOS 

 

ANEXO I 

 

Repositorio con todo el procedimiento y conjunto de datos del presente Trabajo de 

Integración Curricular: https://github.com/Reyum/Sistema-de-Recomendaci-n-Basado-en-

Contenido.git 


