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the air and meteorological variables of environmental interest. Finally, a hybrid model is proposed based
on the results, combining the models that worked best according to different specific scenarios. Neural
networks were found to be superior in almost all cases, except when there is a lack of other related
variables and the gaps consist of one or two consecutive missing data. Hybrid models performed very
well and showed promise as viable solutions to the problem of lack of data in time series of environmental
measurements when a historical database is available to train them.

Contacto: Ariel Scagliotti, afscaglio@gmail.com

27. Optimizacion de redes basadas en grafo para clasificacion compues-
tos quimicos segun bioactividad
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Las redes neuronales basadas en grafo (GNN) han ganado importancia estos Ultimos afios debido a
su versatilidad para trabajar en datos no estructurados. La complejidad de los datos no estructurados ha
traido desafios en el campo del aprendizaje profundo que tradicionalmente se ha definido para espacios
euclideos. Al respecto, recientemente han surgido propuestas para lidiar con estos inconvenientes, como
son las redes basadas en grafo aumentadas con mecanismos de atencién y con gates.

El campo de la quimica, y en particular, de la quimica computacional no ha sido ajena a estos avances,
en los cuales las redes basados en grafos han sido utilizados para prediccién de propiedades quimicas,
diseno molecular, estudio de reacciones, entre otras.

En particular, el docking molecular es la técnica mds popular para cribado virtual de compuestos, es
decir, a partir de una gran base de datos, es capaz de ir seleccionando compuestos en etapas, para
tener futuros candidatos a posibles formacos/drogas. En este sentido, la exactitud obtenida mediante el
docking molecular es menor comparado a otras técnicas computacionales (dindmica molecular, QM /MM,
etc). Sakai et al. (Sakai, 2021) demostraron recientemente que, basandose solamente en la estructura 2D
de compuestos, no sélo se pueden estudiar las propiedades fisico-quimicas sino también la bioactividad
de compuestos.

En este trabajo se presentan los resultados correspondientes a la optimizacién de una red convolucional
basada en grafo (GCN) vanilla y otras redes aumentadas con mecanismos de atencién y con gate. El
set de datos corresponde a ligandos clasificados como activos e inactivos, con respecto a su poder
inhibitorio, frente a la Cruzipaina, una proteina perteneciente a la familia de las cistein-proteasas. Estos
compuestos se encuentran en formato SMILES o formato de texto, a partir del cual se construye el grafo
correspondiente que es la entrada para la red neuronal.

Los datos pertenecientes a AID1478 presentan un fuerte desbalance de compuestos activos e inactivos,
para lo cual en el training set se realizé un random undersampling para dar como resultado una proporcién
de 1:2 activos/inactivos.

Durante el entrenamiento de la red, se realizé la optimizacién de varios hiperpardmetros, a saber: niimero
de capas convolucionales, tasa de aprendizaje, tamafio del bache, niimero de épocas. La optimizacién del
algoritmo se detuvo mediante early stopping para evitar sobreajuste. Los resultados obtenidos superan
a los obtenidos mediante métodos computacionales mas cldsicos como el docking en exactitud (aprox.
50 % vs aprox. 80 %) y tiempo de cémputo (dias vs min).
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