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— Task 1.1

TASK1.1 - Approntamento e validazione della piattaforma

Infrastruttura per il calcolo ad alte prestazioni

O 2 AMD Epyc 64-Core 7713 2.00 GHz 256 MB i Altri progetti:
0 4 GPU NVIDIA RTX A6000 48 GB
0 Quasi 40 TB di spazio per 'immagazinamento di dati

ML per generazione di composti

Identificazione di Molecole
Bioattive

ML per studi omici

Libreria Proprietaria
Chimicamente Diversificata
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Derivati della Vitamina E

CHEMBL ID DTD TARGET1 TARGET2 CHEMBL ID TARGE CHEMBL ID TARGI
agc2c(Cliccec2Cl)c1COc 1eec(PNe2cc8)C CHEMBLAG33499  FXR PPARdetta  CHEMBL2047 CHEMBL3979

=N04(CCC04)N1OCCOCZ=CC Wa?C/C CHEMBL4116198  DHFR TRXR-1 CHEMBL202 CHEMBL6035
{7=G(C2=CN(CC3=CC=C(C(NC4=CCFCC: CHEMBL4065412  HDAC1 NAMPT 2 CHEMBL1744525;
: 22:CT-CC=C2)C=C1)NCCLeA HEMBLE# 7318 BHCI FAAH CHEMBL2243

CHEMBL2Q

A ¥ C(OCCICCCN(C 1763 eACHE M?Q«& 39
N § (0)=0)C=C1)NCC2 398 _, PPARgamm N7 CHEMBLE4g
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L(C1=FefCHR2=NNC(C3=C2C=CC=C3)=0)=CCH CHY BL447dba  PARP-1 PisKya CHEMBL4005
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?:é‘::il ::::r:h;c::’l' webresource_client.new client import new client FUSED
CN(C n) os USED
rget-2 v o DTDL Target 13
0=C(0; 0s.chdir('/common/users/viembo/TESI/PYTHON SCRIPTS/RETRIEVE BY ACTIVITY/TARGET ACTIVITIES JSON/') FUSED
Hoteonf targetl id = "CHEMBL186S5 MERCED,
argetl id = * .
FC(F)FX mgm name = "HDACG" FUSED
CCc1c(Ci 10 target2 id = "CHEMBL1827" LINKED
clccece! 1 target2 name = "PDE-SA" MERGED
CICCIC(' 37 stob pnanttammaty gamay! orsivisine innntt. an £ LINKED
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)CiC)on3)e(C)e2 CHEMBL4060295 ERK HEMBL 1906

Lembo & Bottegoni, JMC 2024

Altri progetti in ambito
Polifarmacologico:

Derivati della Melatonina

SIS CEEEEEE Dipendenza da Nicotina
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—_— Task 1.3

TASK1.1 - Bersagli innovativi per lo sviluppo di molecule ad attivita antitumotale

Altri progetti in ambito
Antitumorale:

IDO1 degraders

Composti ad attivita BCNT

HN HN
H H
Analoghi Malten

Inibitori di ERO-1

Studi su linee tumorali in 2D e 3D
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Grazie per l'attenzione
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