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Los valores de la IC50 (concentracion inhibitoria media) y de la EC50
(concentracion efectiva media) se utilizan en el proceso de evaluacion
de sustancias quimicas.

En la mayoria de experimentos, la curva dosis-respuesta tiene forma
sigmoidea, por lo que su calculo resulta complejo para los investiga-
dores. Para solventar esta dificultad, proponemos, desde las platafor-
mas IMIB de Cultivo de Tejidos y Apoyo Estadistico, la aplicacion Shiny
SAIC50

La aplicacion implementa cinco métodos para el calculo de la IC50: re-
gresion lineal, regresion lineal con transformacion en el eje x, regresion
lineal con transformacion en ambos ejes, regresion lineal con transfor-
macion en ambos ejes eliminando ciertos valores y regresion logistica
de 4 parametros.

La ultima regresion logistica es la que mejor ajusta la curva dosis-
respuesta y requiere la estimacion de cuatro parametros para ajustarla,

que viene dada por la ecuacién y = d + —=%, | donde « es la asinto-
11 (2

ta inferior; b es la pendiente de la curva en el punto de inflexion; ¢, la
coordenada x del punto de inflexion y d, la asintota superior.

Resultados

[1] "IC50 = 2.45616"
[1] "Nombre del archivo de datos analizado: testdata.csv"
[1] "El1 método seleccionado es: 5"
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Fig. 1: Pantalla de resultados obtenidos con la regresion logistica. El cuadro superior muestra el valor

de la IC50 y el inferior, la grafica obtenida en el ajuste.

Se ha conseguido una aplicacion sencilla e intuitiva, con la que se pue-
de calcular la IC50 a partir de ficheros de datos en formato csv y x1s,
procedentes de equipos analiticos. Ademas, es posible descargar en
un ficherho txt el valor de la IC50 y de los parametros correspondien-
tes a cada regresion, y en un fichero png, la grafica de la curva dosis-
respuesta.

Para los calculos de la regresion logistica de cuatro parametros, se ha
utilizado el paquete nplr de R, complementado con el paquete ggplot?2
para la mejora del grafico.

Lectura de datos Resultados Sobre los Métodos Ayuda Referencias

Indicaciones

1. Cargue un fichero .csv con el formato especificado en la pagina de ayuda
Calored » al & o - . —

Vista del fichero CSV

0.16  0.34
MéthDS 0.50 23.17

Seleccione el método a aplicar: 158  41.80

Meétodo 1: Regresion lineal simple N
5.00 60.88

Meétodo 2: Regresion lineal con cambio

en el eje de abcisas 15.80  77.07

Meétodo 3: Regresion lineal con cambio 50.00 89.48
ambos ejes

Meétodo 4: Método 3 eliminando

observaciones para reducir el error 500.00  98.93

158.00  96.62

» Meétodo 5: Regresion logistica de 4
parametros transformando el eje x en
logaritmico (Por defecto)

Fig. 2: Pantalla principal de la aplicacion SAIC50 con vista del

fichero trabajado
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Fig. 3: Grafica de la curva dosis-respuesta aproximada por una

regresion logistica de 4 parametros

IConclusiones

m | a aplicacion esta disponible en la web
http://gauss.inf.um.es:8080/IC50/

s Ademas, hay una serie de mejoras plantea-
das para futuras versiones:

1. Consistiria en implementar nuevos meéto-
dos para el calculo de la IC50, como la re-
gresion logistica de 5 parametros

2. Lectura de los ficheros procedentes de
equipos analiticos sin ninguna modifica-
cion

3. Cabria tambien la posibilidad de generar
los resultados en un informe en formato
Makdown O ATEX que fuera descargable.

App Shiny: http://gauss.inf.um.es:8080/
IC50/
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