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Anexo 1. Formato de protocolo de investigacion
1. Datos generales de la propuesta
¢ Nombre de la persona proponente: Dagoberto Armenta Medina

¢ Titulo de la propuesta: Enfoques computacionales para la deteccion de blancos
moleculares de interés farmacolégico y prediccion de enfermedades.

¢ Linea de Generacién y Aplicacion del Conocimiento (LGAC) de INFOTEC en la
que incide la propuesta: Ciencia de datos

Periodo de ejecucién (Del 06/08/2021 al 06/11/2027):

2. Descripcion de la propuesta:

¢ Resumen (gjecutivo):

En este proyecto mediante el uso de informacién derivada del gran cumulo de
datos de origen biolégico y técnicas de procesamiento de lenguaje natural y
mineria de texto desarrollaremos enfoques computacionales capaces de detectar
blancos de drogas asociados a enfermedades. En una primera etapa del proyecto
seleccionaremos enfermedades de interés regional y nacional ubicando
mediante enfoques de performance analysis y science mapping los actores
principales, la estructura y dinamica del dominio permitiéndonos acceder al
estado del arte del campo de estudio.

En una segunda etapa de proyecto desarrollaremos enfoques computacionales
capaces de pronosticar enfermedades, asi como detectar potenciales blancos
moleculares asociados, por medio de diferentes fuentes de informacién biolégica,
basandose en la extraccion de conocimiento. En una tercera etapa del proyecto
se implementara en plataformas web los enfoques y modelos desarrollados en la
etapa 2 del proyecto.
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e Antecedentes:
Las tecnologias omicas(datos gendmica, protedmica y metabolémica) actuales
en conjunto con los expedientes electronicos médicos han generado un enorme
cumulo de datos sin precedentes en la historia de la biologia y el area biomédica.
La acumulacion astrondmica de datos de origen bioldgico, asi como la necesidad
de su almacenamiento, anotacion, analisis, organizacion e integracion en redes
biolégicas y bases de datos han sido las principales fuerzas para la emergenciay
desarrollo de la ciencia de datos aplicadas al area de las biociencias la cual puede
ser a grandes rasgos nombrada como sindnimo de bioinformatica.
La bioinformatica, citando una de sus definiciones minimalistas, es la aplicacion
de tecnologias computacionales a la gestion y analisis de datos bioldgicos. El reto
de manejar el gran volumen de datos omicos solo es posible gracias al poder de
computo, algoritmos y meétodos utilizados por la ciencia de datos y
especificamente por bioinformaticos los cuales ayudan a revelar aspectos
desconocidos de los sistemas bioldgicos. Sin estos recursos la simple tarea de leer
un solo genoma humano a ojo requeriria alrededor de 26 anos de trabajo.
De esta manera la bioinformatica es utilizada para ahorrar tiempo y costo en los
laboratorios de diferentes areas relacionadas con la biologia. Por ejemplo, en la
anotacion automatica de genomas, prediccién de la estructura y funcion de
genes, diseo de drogas, deteccién molecular de organismos entre muchas otras.
En general la bioinformatica es considerada por varios paises una de las areas
primordiales para la innovacion de tecnologias relacionadas con las ciencias de |la
vida y de gran relevancia para el desarrollo de la bio-economia mundial.
Debido a las necesidades internacionales y que México no esta exento de la
explosidon de los datos bioldgicos, el desarrollo de la bioinformatica en México
constituye un area prioritaria y de oportunidad. Lo anterior denota la importancia
de contar en el pais con lineas de investigacion enfocadas en resolver las
diferentes demandas que apoyen el desarrollo de las investigaciones en materia
de bioinformaticay las bioindustrias. Uno de los sectores con mayor potencialidad
de aplicaciones bioinformaticas es el sector salud e industrias como la
farmacéutica, especificamente en el descubrimiento de nuevas drogas o
farmacos consiste en encontrar moléculas capaces de unirse e inhibir o activar
eficientemente un blanco macromolecular especifico, generalmente una
proteina. A pesar de que la identificacion de blancos de drogas por medio de
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herramientas bioinformaticas es una realidad, estas se encuentran poco
desarrolladas.

En el presente proyecto proponemos la generacion de enfoques
computacionales para la deteccion de elementos genéticos y factores de riesgos
asociados a enfermedades mediante el anadlisis masivo de datos de origen
biolégico proveniente de diferentes fuentes que puedan favorecer el
descubrimiento de soluciones terapéuticas y diagnostico de enfermedades
mediante técnicas de extraccion de conocimiento y generacion de modelos
computacionales.

e Justificacion:
El uso de herramientas computacionales en conjunto con las técnicas de ciencia
de datos y machine learning nos permitira desarrollar modelos y enfoques
computacionales Utiles en el entendimiento y prediccion de fendémenos
biolégicos como las enfermedades.

¢ Objetivo general: Desarrollar lineas de investigacion en bioinformatica que
permita la creacién de enfoques computacionales para el analisis de grandes
cumulos de datos de origen biolégico enfocados en el entendimiento y
predicciéon de enfermedades, asi como en la deteccidén de potenciales blancos
moleculares.

e Objetivos especificos:
Desarrollar lineas de investigaciéon en analisis de datos biolégicos.

Desarrollar enfoques computacionales para el analisis de grandes cumulos de
datos de origen bioldgico.

Desarrollar modelos computacionales que permitan el entendimiento vy
pronostico de enfermedades de interés nacional e internacional.

Desarrollo de conocimiento en el entendimiento y prediccion de fendmenos

biolégicos.
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Desarrollar prototipos que permitan implementar los modelos desarrollados en
los objetivos anterior mediante aplicaciones web y otros dispositivos Utiles para la
sociedad.

Metas:
Generar lineas de investigacion en ciencia de datos aplicados al analisis de datos
biolégicos.

Generacion de divulgacion por medio publicacion en revistas jcr de corte
internacional y de divulgacion nacional sobre el conocimiento basico y aplicado
obtenido de nuestros estudios.

Generar enfoques y modelos computacionales que logren un mejor
entendimiento y predicciéon de los fendmenos biolégicos como las
enfermedades.

Implementar los enfoques y modelos computacionales en plataformas web y
otros dispositivos.

Metodologia:

Se utilizaran herramientas y técnicas de la ciencia de datos para recuperar
informacion de bases de datos publicas como PUBMED y de expediente medico
facilitado por la red de hospitales nacionales. Se generardn modelos por medio
de algoritmos de inteligencia computacional a través de librerias de los
lenguajes de programacion ry Python. Los modelos y enfoques
computacionales desarrollados seran utilizados en el entendimiento y
prediccion de fendmenos bioldgicos. Los desarrollos anteriores se
implementaran en aplicaciones web y dispositivos por medio lenguajes de
programacion comorr.
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Beneficios esperados:

Mediante desarrollo del proyecto se generara una nueva linea de investigacion
en ciencia de datos en el area biolégica, siendo pionera para INFOTEC.

Del trabajo anterior se obtendran publicaciones internacionales que
posicionaran a INFOTEC en el area de la ciencia de datos y bioinformatica.

Se generaran enfoques computacionales con utilidad en el entendimiento y
prondstico de enfermedades en conjunto con la deteccién de potenciales
blancos farmacoldgicos, los cuales serviran como herramienta a INFOTEC en la
colaboracion con sectores interesados en el area.

En las diferentes etapas del proyecto se colaborara con el area ciencia de datos
fortaleciendo la integraciéon de los recursos humanos de INFOTEC.

Resultados esperados:

Generacion de conocimiento y formacion de profesionales en la ciencia de datos.

Generacion de publicaciones internacionales en revistas JCR y articulos de
divulgacion.

Generacion de prototipos de enfoques computacionales y modelos Utiles en el
entendimiento y prondstico de fendmenos bioldégicos como las enfermedades.

Los enfoques y modelos computacionales obtenidos en presente proyecto seran
Implementados en aplicaciones web y dispositivos.
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3. Plan de actividades

e Descripcion de las actividades

Etapa nium.: 1

# Actividad Descripcion de la actividad

1 | Recopilacion de datos Busca de informacion referente al tema de
estudios

2 | Integracion y generacion Colocar la informacion pertinente en bases de

de base de datos datos

3 | Enfoques computacionales | Detectar y emplear enfoques computacionales
Utiles en el problema de estudio

4 | Analisis Analisis de los resultados obtenidos por los
enfoques

5 | Escritura de articulo Escribir las metodologias y resultados derivado
de los analisis previos

6 | Publicaciones Someter y Publicar en revistas nacionales e
internacionales

Descripcion de las metas

Etapa num.: 1
# Actividad Meta
1 | Recopilacion de datos
2 | Integracion y generacion Base de datos sobre el area
de base de datos
3 | Enfoques computacionales
4 | Analisis Estrategia computacional
5 | Escritura de articulo
6 | Publicaciones Publicaciones en revistas

Productos (entregables)

Tel: 55 5624 2800

www.infotec.mx

Etapa num.:1
# Actividad Producto
1 | Recopilacion de datos
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2 | Integracion y generacion
de base de datos

3 | Enfoques computacionales | Enfoque computacional

4 | Analisis

5 | Escritura de articulo

6 | Publicaciones Publicaciones en JCR al menos 2

¢ Descripciéon de las actividades
Etapa num.: 2

# Actividad Descripcién de la actividad

1 | Identificaciony Ubicar las enfermedades de interés nacional e
entendimiento del estado | internacional con potencial de estudio.
del arte de enfermedades
de interés nacional e
internacional

2 | Obtencion y generacion de | Localizar las mejores fuentes de informacion e
bases de datos asociados integrarlas en bases de datos Utiles para ser
en las enfermedades procesadas

3 | Desarrollo de enfoques Adaptar y generar enfoques computacionales
para la extraccion de por medio de técnicas de bigdata y machine
conocimiento y prondstico | learning Utiles en la extraccién de conocimiento
de enfermedades y pronoéstico de enfermedades.

4 | Desarrollo de modelos Generar modelos Utiles en la extraccion de
Utiles en el pronostico de conocimiento y prondstico de enfermedades.
enfermedades

5 | Evaluacién de los modelos | Seleccionar los mejores modelos mediante su

evaluacion con diferentes métricas de
desempeno.

6 | Generacion de Escribir los resultados mas relevantes
Mmanuscritos encontrados en la investigacion.

7 | Publicacion y divulgacion Someter a diferentes revistas y una vez

publicado generar divulgacion de los trabajos.
¢ Descripcién de las metas
Etapa num.: 2
# | Actividad \ Meta
Avenida San Fernando No. 37, Col. Toriello Guerra, CP. 14050, CDMX, México.
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1 | Identificaciony
entendimiento del estado
del arte de enfermedades
de interés nacional e
internacional

2 | Obtencién y generacion de
bases de datos asociados
en las enfermedades

3 | Desarrollo de enfoques Generacion de enfoques Utiles en la extraccion
para la extraccion de de conocimiento

conocimiento en
enfermedades

4 | Desarrollo de modelos Obtencidén de modelos Utiles en la extraccidon
Utiles en el pronostico de de conocimiento y prondstico de enfermedades
enfermedades

Evaluacion de los modelos
Generacion de
Mmanuscritos

7 | Publicacion y divulgacion Publicaciones en revistas

o

¢ Productos (entregables)

Etapa num.:2
# Actividad Producto
1 | Identificaciony
entendimiento del estado
del arte de enfermedades
de interés nacional e
internacional
2 | Obtencién y generaciéon de
bases de datos asociados
en las enfermedades
3 | Desarrollo de enfoques
para la extraccion de
conocimiento en
enfermedades
4 | Desarrollo de modelos
Utiles en el prondstico de

enfermedades
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Evaluacion de los modelos

Obtencion de modelos Utiles en la extraccion de
conocimiento y prondstico de enfermedades

Generacion de
Mmanuscritos

Publicacion y divulgacion

Publicaciones en revistas

¢ Descripciéon de las actividades

Etapa num.: 3

Actividad

Descripcion de la actividad

Generacion de la interfaz
web para extraccion de
conocimiento o pronostico
de enfermedades

Programar interfaz web para visualizar modelos

Integracion de los modelos
o enfoques
computacionales en la
interfaz web

Aplicacion web que visualice los resultados
derivados de los modelos y enfoques
computacionales

Implementacion de los
servicios anteriores en un
servidor o plataforma web
de consulta util para la
sociedad

Ejecucidn remota del servicio de aplicacion web

Divulgacion de los servicios

Diversos eventos de divulgacion

e Descripcion de las metas

Etapa num.: 3

# Actividad Meta

1 | Generacion de la interfaz
web para extraccion de
conocimiento o pronodstico
de enfermedades

2 | Integracion de los modelos | Aplicacion web que visualice los resultados
o enfoques derivados de los modelos y enfoques
computacionales en la computacionales
interfaz web

Avenida San Fernando No. 37, Col. Toriello Guerra, CP. 14050, CDMX, México.

Tel: 55 5624 2800

www.infotec.mx

Ricardo

Floves
129?«2 Ma‘gg_rg

LA REVOLUCION MEXICANA



GOBIERNO DE | o5

MEXICO ...."" CONACYT | (M) nroTec

Direccion Adjunta de Innovacién y Conocimiento
Gerencia de Innovacioén
Subgerencia de Innovaciéon Gubernamental

3 | Implementacion de los Ejecucion remota del servicio de aplicacion web
servicios anteriores en un
servidor o plataforma web
de consulta util para la
sociedad

4 | Divulgacion de los servicios | Diversos eventos de divulgacion

e Productos (entregables)

Etapa num.:3
# Actividad Producto
1 | Generacion de la interfaz
web para extraccion de
conocimiento o pronostico
de enfermedades
2 | Integraciéon de los modelos
o enfoques
computacionales en la
interfaz web
3 | Implementacion de los Aplicacion web
servicios anteriores en un
servidor o plataforma web
de consulta util para la
sociedad
4 | Divulgacion de los servicios | Diversos eventos de divulgacion sobre las
aplicaciones desarrolladas

e Especificaciones de los productos(N/A)

Etapa num.:
# Actividad Especificacion del producto (entregable)

—_

e Mecanismos de transferencia(N/A)

\ Etapa nim.:
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# | Actividad Mecanismo de transferencia
1
2
. Cronograma de actividades
Etapa num.:1
# | Actividad | Productos (entregables) | Fecha de inicio | Duracién (nUm.
(#de semanas) | de semanas)
1 | Recopilac 1 10
ion de
datos
2 | Integraci 4 12
ony
generacio
N de base
de datos
3 | Enfoques | Enfoque computacional |13 23
computa
cionales
4 | Analisis 30 6
5 | Escritura 28 38
de
articulo
6 | Publicaci | Publicaciones en JCR al 36 16
ones menos 2

Cronograma de actividades

Etapa num.:2

# | Actividad

Productos (entregables)

Fecha de inicio

Duracién (num.

de semanas)

1 | Identifica
ciony
entendim
iento del
estado
del arte
de
enfermed

30

26

www.infotec.mx
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ades de
interés
nacional
e
internacio
nal

2 | Obtencidé 40 26
ny
generacio
n de
bases de
datos
asociados
en las
enfermed
ades

3 | Desarroll 50 30
ode
enfoques
para la
extraccio
n de
conocimi
ento en
enfermed
ades

4 | Desarroll 50 60
ode
modelos
Utiles en
el
pronostic
ode
enfermed
ades

5 | Evaluacié | Obtencién de modelos 50 70
n de los Utiles en la extraccién de
modelos | conocimientoy
pronostico de
enfermedades
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6 | Generaci 60 80
6n de
mManuscri
tos

7 | Publicaci | Publicaciones en revistas | 120 25
ony
divulgaci
on
Cronograma de actividades

Etapa num.:3
# | Actividad | Productos (entregables) | Fecha de inicio | Duracién (nim.
de semanas)
1 | Generaci 50 80
ondela
interfaz
web para
extraccio
n de
conocimi
ento o
pronostic
o de
enfermed
ades
2 | Integraci 120 1o
on de los
modelos
o
enfoques
computa
cionales
enla
interfaz
web
3 | Impleme | Ejecucion remota del 230 70
Nntacion servicio de aplicacion
de los web
servicios
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anteriores
enun
servidor o
plataform
aweb de
consulta
dtil para
la
sociedad
4 | Divulgaci | Diversos eventos de 230 75
6n delos | divulgacion sobre las
servicios | aplicaciones
desarrolladas
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