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Abstract:  

Los modelos PTMLIF (Perturbation Theory, Machine Learning and Information Fusion) son la 

combinación de la teoría de la perturbación con el aprendizaje automático y la fusión de la 

información. Estos modelos se usaron en esta investigación para predecir la probabilidad de que los 

complejos nanopartícula decoradas con fármacos (Drugs-decorated Nanoparticles ó DDNP) tengan 

actividad antipalúdica en este caso de estudio contra el Plasmodium. Esta enfermedad es la causa de la 

malaria en los seres humanos que se transmite a través de la picadura del mosquito hembra del género 

Anopheles. Se fusionó 107 características de entrada y 249.990 ejemplos aproximadamente desde la 

base de datos ChEMBL. El mejor modelo de clasificación fue proporcionado por método Random 

Forest, con solo 27 características seleccionadas de fármacos / compuestos y nanopartículas en todas 

las condiciones experimentales consideradas. El alto rendimiento del modelo se demostró mediante el 

área media bajo las características operativas del receptor (AUC) en un subconjunto de prueba con un 

valor de 0,9921 ± 0,000244 (validación cruzada de 10 veces). En este trabajo también se demostró el 

poder de la fusión de información de las características experimentales de fármacos / compuestos y 

nanopartículas para la predicción de la actividad antipalúdica de nanopartículas-compuestos. 
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