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La empresa

Creación: Septiembre 2012.

Actividad: estimación computacional de las propiedades de compuestos

químicos (de origen natural o sintético)

Equipo: multidisciplinar, bagaje científico alto:

> 15 años de actividad (académica e industrial)

> 80 artículos en revistas científicas

> 50 presentaciones (conferencias internacionales)
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Colaboradores
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Proyectos colaborativos

Programa Entidad Nombre proyecto

NEOTEC CDTI Implementación de modelos computacionales QSAR

para el cumplimiento del Reglamento REACH

Marie Skłodowska-Curie 

H2020 (MSCA-RISE)

European Commission Exploiting Protein Complexes that Induce Cell-death

(EPIC)

LIFE European Commission Computational tool for the assessment and

substitution of Biocidal Active substances of

Ecotoxicological concern (COMBASE)

Marie Skłodowska-Curie 

H2020 (MSCA-ITN)

European Commission PROTECTion against Endocrine Disruptors;

Detection, mixtures, health effects, risk assessment

and communication (PROTECTED)

Interreg SUDOE European Commission Herramientas web avanzadas para la promoción de la

aplicación de la nanotecnología y el uso seguro de

nanomateriales en el sector del plástico (NanoDesk)
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Desventajas de los métodos

tradicionales

Gran cantidad de ensayos con animales (millones de vertebrados),

con el consiguiente impacto:
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Ventajas de la química computacional

 Ahorro de tiempo, recursos y dinero.

 Aplicabilidad de los modelos de forma fácil e inmediata a nuevas

estructuras o grandes colecciones de compuestos.

 Cumplimentación de directivas europeas respecto a ensayos con

animales (3Rs):

 Refinamiento de las técnicas que disminuyan su sufrimiento

 Reducción del número de ensayos

 Reemplazamiento de los mismos.



7

Normativa REACH
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Métodos alternativos
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Proyecto NEOTEC - AIMPLAS

Platform development

(Eco)toxicity computational 
models

Technical validation of the
models

Implementation of an on-line 
platform

User-friendly

Usability and reliability

Models validated in the lab

Robust and realistic results

Meets with OECD and ECHA

Platform features
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Modelos QSAR disponibles

• Parámetros físico-químicos: solubilidad en agua, punto de

ebullición, viscosidad…

• Toxicidad humana

a) Sistémica: mutagenicidad, toxicidad reproductiva, 

carcinogenicidad…

b) Local: irritación ocular, irritación cutánea, sensibilización 

cutánea…

• Toxicidad medio-ambiental (Ecotoxicidad): toxicidad acuática,

efectos en organismos terrestres, toxicidad en aves…
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Artículo sobre REACH
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Experiencia NEOTEC

 Coste total del proyecto: 352.256,0 €

 Subvención concedida: 209.559,0 € (59,5 %)

 Duración del proyecto: dos años (2017 – 2018)

 Fecha de resolución: 21/02/2017 (provisional) - 03/05/2017 (definitiva)

 Ingreso anticipo (60% de la subvención concedida para cada

anualidad): menos de un mes tras la solicitud
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Experiencia NEOTEC

 Aspectos positivos:

 Financiación (subvención directa)

 Visibilidad, prestigio

 Rapidez de la gestión y de los pagos

 Trato personalizado (interlocutor individualizado)

 Aspectos negativos:

 Disminución del porcentaje de financiación solicitado

 Concesión posterior al inicio del proyecto (hay posibilidad de

prorrogar el proyecto)



Rafael Gozalbes

ProtoQSAR SL
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¡Gracias por su atención!


