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INSTITUCION PRINCIPAL

Universidad Nacional del Sur / Departamento de Ciencias e Ingenieria de la Computacion/
Argentina

DIRECCION INSTITUCIONAL

Institucion: Universidad Nacional del Sur / Sector Extranjero/Internacional/Otros

IGNACIO PONZONI / Departamento de Ciencias e Ingenieria de la Computacion
Doctor en Ciencias de la Direccién: San Andrés 800, Campus Palihue / 8000
Computacién Pais: Argentina / Bahia Blanca / Provincia de Buenos Aires

Teléfono: (291) 4595135/ 2626
iponzoni@gmail.com

SNI Formacion

Ciencias Naturales y Exacta

s/ Ciencias de la Computaci
on e Informacion

Categorizacion actual: Nivel
Il (Asociado) CONCLUIDA

Formacion académica

DOCTORADO
Fecha de publicacion: 05/06/2024
Ultima actualizacion: 21/12/2023
Doctorado en Ciencias de la Computacién (1996 - 2001)
Universidad Nacional del Sur, Departamento de Ciencias e Ingenieria de la Computacion,,
Argentina
Titulo de la disertacion/tesis/defensa: Aplicacion de teoria de grafos al desarrollo de algoritmos
para clasificacion de variables
Tutor/es: Nélida Beatriz Brignole
Descripcién del titulo obtenido: Doctor en Ciencias de la Computacion
Obtencion del titulo: 2001

GRADO

Licenciatura en Ciencias de la Computacion (1991 - 1996)

Universidad Nacional del Sur, Departamento de Ciencias e Ingenieria de la Computacion,
Argentina

Titulo de la disertacion/tesis/defensa: Tesis de Licenciatura en Ciencias de la Computacion
Tutor/es: Nélida Beatriz Brignole

Descripcién del titulo obtenido: Licenciado en Ciencias de la Computacion

Obtencion del titulo: 1996

Formacion complementaria
CONCLUIDA
OTRAS INSTANCIAS

Estadia como Investigador Visitante. Lugar: Instituto de Quimica Médica (IQM-CSIC), Madrid, Espaiia.
Duracién: 11 de julio al 30 de diciembre de 2022. (2022)

Espana

Estadia como Investigador Visitante. Lugar: Centro de Investigacion Biolégicas (CIB-CSIC), Madrid,
Espafa. Duracién: 8 de mayo al 23 de julio de 2018.(2018)

Espana


mailto:iponzoni@gmail.com

Estadia como Investigador Visitante. Lugar: Escuela Politécnica Superior de la Universidad Pablo de
Olavide (EPS-UPO), Sevilla, Espana. Duracion: 27 de febrero al 12 de mayo de 2017.(2017)

Espana

Estadia como Investigador Visitante. Lugar: Centro de Investigacién Biolégicas (CIB-CSIC), Madrid,
Espafa. Duracién: 18 de mayo al 29 de junio de 2016. (2016)

Espana

Estadia como Investigador Visitante. Lugar: Departamento de Bioinformatica y Genémica, Centro de
Investigacién Principe Felipe (CIPF), Valencia, Espafia. Duracion: 6 de junio al 15 de julio de 2011.
(2011)

Espana

Estadia como Investigador Visitante. Lugar: Departamento de Bioinformatica y Genémica, Centro de
Investigacién Principe Felipe (CIPF), Valencia, Espafia. Duracion: 3 de marzo al 5 de julio de 2009.
(2009)

Espana

Estadia como Investigador Visitante. Lugar: School of Computing and Mathematics, University of
Ulster, Reino Unido. Duracion: 28 de agosto al 26 de septiembre de 2006. (2006)

Reino Unido

Estadia como Investigador Visitante. Lugar: School of Computing and Mathematics, University of
Ulster, Reino Unido. Duracion: 28 de febrero al 6 de julio de 2005. (2005)

Reino Unido

Idiomas

Inglés

Entiende bien/ Habla bien/ Lee muy bien / Escribe muy bien
Key English Test, aprobado, otorgado por la University of Cambridge, Local Examinations
Syndicate, (4/12/1997).

Areas de actuacion

CIENCIAS NATURALES Y EXACTAS

Ciencias de la Computacion e Informacion /Ciencias de la Informacion y Bioinformatica
/Bioinformatica y Quimioinformatica

Actuacion profesional

SECTOR EXTRANJERO/INTERNACIONAL/OTROS - ARGENTINA

CONSEJO NACIONAL DE INVESTIGACIONES CIENTIFICAS Y
TECNICAS (CONICET) / Instituto de Ciencias e Ingenieria de la
Computacion

VINCULOS CON LA INSTITUCION

Funcionario/Empleado (11/2020 - a la fecha)

Investigador Principal 45 horas semanales / Dedicacién total

Es importante mencionar que las hora de dedicacion de mis cargos actuales en la Universidad
Nacional del Sury en el CONICET se solapan, por lo que mi carga horaria de trabajo por semana es
de 45 horas en total (incluyendo ambos cargos).

Funcionario/Empleado (01/2015 - 10/2020)

Investigador Independiente 45 horas semanales / Dedicacion total
Tener presente que en Argentina las declaraciones de la carga horaria entre los cargos de



Investigador de CONICET y los cargos docentes con dedicacion exclusiva en la Universidad
permiten el solapamiento de horas. Por lo que el total de horas trabajas por semana es de 45 horas
entre los dos cargos.

Funcionario/Empleado (01/2009 - 12/2014)

Investigador Adjunto 45 horas semanales

Tener presente que en Argentina las declaraciones de la carga horaria entre los cargos de
Investigador de CONICET y los cargos docentes con dedicacion exclusiva en la Universidad
permiten el solapamiento de horas. Por lo que el total de horas trabajas por semana es de 45 horas
entre los dos cargos.

Funcionario/Empleado (11/2002 - 12/2008)

Investigador Asistente 45 horas semanales / Dedicacion total

Tener presente que en Argentina las declaraciones de la carga horaria entre los cargos de
Investigador de CONICET y los cargos docentes con dedicacion exclusiva en la Universidad
permiten el solapamiento de horas. Por lo que el total de horas trabajas por semana es de 45 horas
entre los dos cargos.

Becario (04/2002 - 10/2002)

Becario Postdoctoral 45 horas semanales / Dedicacion total

Becario (07/1996 - 06/2001)

Becario Doctoral 45 horas semanales / Dedicacion total
ACTIVIDADES

PROYECTOS DE INVESTIGACION Y DESARROLLO

Desarrollo de Tecnologias Quimioinformaticas basadas en Aprendizaje Profundo y Analitica Visual
parala Prediccién de Propiedades de Moléculas (09/2021 - a la fecha)

El disefio de modelos QSAR (modelos de relacion cuantitativa estructura-actividad) constituye una
de las metodologias mas empleadas en el desarrollo de modelos computacionales para el cribado
virtual de compuestos quimicos en proyectos de descubrimiento de nuevos farmacos. Las ventajas
de contar con estos modelos para predecir in silico los valores de propiedades fisicoquimicas
relevantes para el disefio de nuevos medicamentos son numerosas: reduccién del tiempo empleado
durante lafase de descubrimiento (drug discovery), reduccién de los recursos econémicos y
materiales requeridos debido a una disminucion en la cantidad de ensayos tradicionales, y reduccion
de la experimentacion sobre animales, entre otras. Al respecto, la legislacion europea referida al
desarrollo de nuevos farmacos no soélo autoriza las técnicas computacionales como alternativas
vélidas a nivel legal, sino que incentiva y estimula su uso por las indudables ventajas que
representan. Durante los Ultimos afos, el tamano de las bases de datos de compuestos quimicos ha
tenido un fuerte crecimiento [Baumanny Schneider 2017]. Sin embargo, esta mayor abundancia en
la disponibilidad de datos no ha podido evitar que la tasa de fallas en las fases pre-clinicas y el indice
de desercién clinica (attrition rate), que miden la proporcién de compuestos candidatos a constituir
nuevos medicamentos que son descartados durante las distintas fases de un proyecto de disefio de
farmacos, siguieran creciendo durante la Ultima década. En este escenario, lograr una explotacién
eficiente e inteligente de estas grandes bases de datos (Big Data) mediante técnicas provenientes
de las ciencias de los datos puede constituir una de las claves para mejorar la tasa de aceptacion de
los compuestos candidatos que finalmente llegan al mercado y, por esta razén se ha convertido en
uno de los principales desafios en la investigacion farmacéuticay en el desarrollo de farmacos (1+D).
Ental sentido, el objetivo general de la linea de investigacion propuesta en este proyecto consiste
endisefar e implementar algoritmos y soluciones informaticas para inferir y analizar modelos
QSAR para el disefio racional de drogas, enfocados en la recuperacion de informacion en grandes
volumenes de datos utilizando técnicas de aprendizaje profundo y analitica visual.

20 horas semanales

Instituto de Ciencias e Ingenieria de la Computacién, Grupo BioChemTICs

Investigacion

Coordinador o Responsable

En Marcha

Alumnos encargados en el proyecto:

Doctorado:3

Financiacion:

AGENCIA NACIONAL DE PROMOCION CIENTIFICAY TECNOLOGICA, Argentina, Apoyo



financiero
Equipo: Ignacio Ponzoni (Responsable) , Ménica Fatima Diaz, Axel Juan Soto , Marfa Jimena
Martinez, Fiorella Cravero, Santiago Schustik , Vir Sabando

Desarrollo de soluciones informaticas para el disefio de novo de moléculas en proyectos de
descubrimiento defarmacos mediante el uso de técnicas de aprendizaje profundo y analitica visual
(06/2023 - alafecha)

Durante las Ultimas décadas estd creciendo de manera sostenida la incorporacion de metodologias
de disefilo molecular en los proyectos de descubrimiento de farmacos. Estas estan logrando un
impacto positivo no solo en el ahorro que permiten en los costos y tiempos de desarrollo, sino
también ayudando a reducir la cantidad de experimentacion que se realiza sobre animales. Una
parte importante de estos nuevos enfoques computacionales explotan avances recientemente
producidos en los campos del aprendizaje automatico y la ciencia de datos, donde se observa una
fuerte tendencia al desarrollo de nuevas representaciones de datos y algoritmos cada vez méas
complejos y especificos a cada etapa del proceso de descubrimiento de farmacos.En particular,
cuando hablamos de disefio de novo, dicha tendencia se evidencia en la gran variedad de nuevas
estrategias basadas en técnicas de aprendizaje profundo y, mas especificamente, en el auge de los
denominados modelos generativos. Al respecto, el disefio de novo de farmacos refiere ala
generacion de estructuras quimicas novedosas que se ajustan a un conjunto de restricciones pre-
establecidas utilizando métodos informaticos, donde el término de novo refiere a que las nuevas
entidades moleculares son generadas sin un predisefio subyacente. Estas técnicas son
complementarias a los métodos de modelado discriminativo usados para el cribado virtual de
compuestos, los cuales permiten la seleccién de compuestos desde quimiotecas basandose en
datos disponibles de relaciones estructura-actividad de las moléculas. La combinacién de ambos
tipos de técnicas, generativas y discriminativas, puede contribuir a potenciar el descubrimiento de
nuevos farmacos y constituye la idea central a ser explorada en las investigaciones aqui
propuestas.El objetivo general del presente proyecto es desarrollar una metodologia integral
(framework de novo) que permita generar compuestos quimicos que posean las propiedades fisicas,
quimicas y/o de bioactividad deseadas, usando métodos de aprendizaje profundo. En particular, una
de las estrategias que evaluaremos en el este proyecto, aungue no necesariamente la Unica, consiste
en combinar mediante un esquema de aprendizaje por refuerzos el uso de modelos generativos con
modelos discriminativos, estos Ultimos basados en relaciones cuantitativas estructura-actividad
(Quantitative Structure-Activity Relationship, QSAR), que permitan orientar la generacion de novo
hacia regiones del espacio quimico donde las moléculas se encuentren dentro de los rangos de
valores de propiedad y actividad biolégica buscados en un proyecto especifico de desarrollo de
farmacos. Ademas, como parte del framework que se planea obtener, se espera incorporar una
capa de analitica visual que favorezca el anélisis e interpretacién del proceso de disefio de novo.

20 horas semanales

Instituto de Ciencias e Ingenieria de la Computacion, Grupo BioChemTICs

Investigacion

Coordinador o Responsable

En Marcha

Alumnos encargados en el proyecto:

Doctorado:1

Financiacion:

CONSEJO NACIONAL DE INVESTIGACIONES CIENTIFICAS Y TECNICAS (CONICET),
Argentina, Apoyo financiero

Equipo: Ignacio Ponzoni, Axel Juan Soto, Maria Jimena Martinez, Vir Sabando

Disefio de algoritmos para modelado predictivo en bioinformatica basados en técnicas de mineria de
datos y aprendizaje automatico (11/2020 - 09/2022)

Las metas de este proyecto estan orientadas a desarrollar modelos predictivos, basados en el uso de
técnicas de mineria de datos y aprendizaje automatico, para adquisicion de conocimientos en el
ambito de Bioinformatica. En particular, se planifica desarrollar metodologias para abordar
integralmente dos problematicas de gran relevancia: 1. La inferencia de redes de asociacién
bioldgica, tanto a nivel de genes como de vias biolégicas (pathways), a partir de datos de expresion
de genes, y 2. La prediccion de propiedades fisicoquimicas y mecanicas de moléculas, de utilidad en
el disefo in silico de medicamentos y de materiales poliméricos industriales.

20 horas semanales

Instituto de Ciencias e Ingenieria de la Computacion, Grupo BioChemTICs

Investigacion

Coordinador o Responsable

Concluido

Alumnos encargados en el proyecto:



Doctorado:3

Financiacion:

CONSEJO NACIONAL DE INVESTIGACIONES CIENTIFICAS Y TECNICAS (CONICET),
Argentina, Apoyo financiero

Equipo: Ignacio Ponzoni (Responsable) , Jessica Andrea Carballido, Rocio Lujan Cecchini, Ménica
Fatima Diaz, Fiorella Cravero, Santiago Schustik , Maria Jimena Martinez

Disefio de algoritmos para modelado predictivo en bioinformatica basados en técnicas de mineria de
datos y aprendizaje automatico (07/2019 - 10/2020)

Las metas de este proyecto estan orientadas a desarrollar modelos predictivos, basados en el uso de
técnicas de mineria de datos y aprendizaje automatico, para adquisicidon de conocimientos en el
ambito de Bioinformética. En particular, se planifica desarrollar metodologias para abordar
integralmente dos problematicas de gran relevancia: 1. La inferencia de redes de asociacién
bioldgica, tanto a nivel de genes como de vias biolégicas (pathways), a partir de datos de expresion
de genes, y 2. La prediccion de propiedades fisicoquimicas y mecanicas de moléculas, de utilidad en
el disefo in silico de medicamentos y de materiales poliméricos industriales.

20 horas semanales

Instituto de Ciencias e Ingenieria de la Computacion, Grupo BioChemTICs

Investigacion

Coordinador o Responsable

Concluido

Alumnos encargados en el proyecto:

Doctorado:3

Financiacion:

CONSEJO NACIONAL DE INVESTIGACIONES CIENTIFICAS Y TECNICAS (CONICET),
Argentina, Apoyo financiero

Equipo: Ignacio Ponzoni (Responsable) , Mdnica Fatima Diaz, Jessica Andrea Carballido, Rocio
Lujan Cecchini, Fiorella Cravero, Santiago Schustik , Marfa Jimena Martinez

Procesamiento Paralelo Distribuido Aplicado a Ingenieria de Procesos. (03/2004 - 03/2007 )

La principal motivacion de este proyecto es introducir el empleo del procesamiento paralelo como
herramienta para reducir tiempos de cémputo en aplicaciones tradicionalmente costosas de andlisis
de disefio, simulacién e instrumentaciéon de procesos industriales. En particular, se proyecta
trabajar sobre un ambiente de procesamiento distribuido, donde diferentes estaciones de trabajo
colaboran para resolver un problema en comun. Este enfoque constituye la tendencia actual en
materia de procesamiento paralelo pues involucra menores costos de inversion, permite distribuir
mejor las tareas hacia las estaciones de trabajo mas apropiadas, aprovecha los recursos existentes y
brinda mejores posibilidades de expansion.Para alcanzar estas metas, en primer lugar se disefaran
técnicas para balanceo de carga y deteccion de condiciones de terminacion especialmente ideadas
para procesamiento distribuido, las cuales seran empleadas en los algoritmos paralelos-distribuidos
que se desarrollardn en las siguientes etapas de este proyecto. Posteriormente, se disefiaran
nuevos métodos basados en teoria de grafos para resolucién en paralelo de sistemas de ecuaciones
algebraicas no lineales, los cuales serdn aplicados al estudio de modelos de plantas industriales.
Luego, se desarrollaran nuevos algoritmos de busqueda en profundidad paralelo-distribuidos,
especialmente adaptados para su aplicacién en problemas de clasificacion de variables de procesos
industriales. Por Ultimo, las herramientas computacionales desarrolladas seran incorporadas a un
sistema de soporte de decision para disefio de instrumentacion de plantas de procesos, el cual estd
siendo actualmente desarrollado en nuestro grupo de investigacion.

20 horas semanales

Planta Piloto de Ingenieria Quimica, Grupo de Ingenieria de Procesos

Investigacion

Coordinador o Responsable

Concluido

Financiacion:

AGENCIA NACIONAL DE PROMOCION CIENTIFICAY TECNOLOGICA, Argentina, Apoyo
financiero

Equipo: Ignacio Ponzoni (Responsable)

SECTOR EXTRANJERO/INTERNACIONAL/OTROS - ARGENTINA

Universidad Nacional del Sur / Departamento de Ciencias e Ingenieria
de la Computacion



VINCULOS CON LA INSTITUCION

Funcionario/Empleado (04/2016 - a la fecha)

Profesor Asociado 40 horas semanales / Dedicacion total

Funcionario/Empleado (10/2008 - 03/2016)
Profesor Adjunto 40 horas semanales / Dedicacién total

Funcionario/Empleado (09/2003 - 09/2008)

Profesor Adjunto con dedicacion semiexclusiva 20 horas semanales

Funcionario/Empleado (12/2002 - 03/2006)

Profesor Adjunto con dedicacién semiexclusiva 20 horas semanales

Funcionario/Empleado (04/2002 - 03/2003)
Asistente de Docencia con dedicacién semiexclusiva 20 horas semanales

Funcionario/Empleado (03/2002 - 12/2002)

Profesor Adjunto con dedicacion semiexclusiva 20 horas semanales

Funcionario/Empleado (04/1999 - 04/2002)
Asistente de Docencia con dedicaciéon semiexclusiva 20 horas semanales

Funcionario/Empleado (11/1996 - 03/1999)

Asistente de Docencia con dedicacién simple 12 horas semanales

Funcionario/Empleado (03/1994 - 10/1996)

Ayudante de Docencia con dedicaciéon simple 12 horas semanales
ACTIVIDADES

PROYECTOS DE INVESTIGACION Y DESARROLLO

Diseiio de Modelos Predictivos en Bioinformatica basados en técnicas de Mineria de Datos y
Aprendizaje Automatico (04/2016 - 09/2019)

Las metas de este proyecto estan orientadas a desarrollar modelos predictivos, basados en el uso de
técnicas de mineria de datos y aprendizaje automatico, para adquisicion de conocimientos en el
ambito de Bioinformatica. En particular, se planifica desarrollar metodologias para abordar de
manera integral dos problematicas de gran relevancia:la inferencia de redes de asociacién, tanto a
nivel de genes como de vias bioldgicas, a partir de datos de expresiénde genes, y la prediccion de
propiedades ADMET para el disefio in silico de medicamentos. En el primer problema sepersigue
como objetivo descubrir como la interaccién coordinada entre diversos genes conlleva a la
realizacién de lasdistintas funciones celulares que ocurren a nivel molecular. En tal sentido, en este
proyecto se propone el abordajede esta problemética en dos niveles: desarrollar métodos de
inferencia de redes regulatorias de genes que permitanidentificar la dindmica de asociacién entre
genes, pero también disefar técnicas para analizar como afectan estasinteracciones al nivel de las
vias biologicas. Para esto Ultimo, se buscara identificar los patrones de activacion (similares y
antagonicos) que se producen entre las vias bioldgicas a partir de datos de expresion, organizando
esta informaciéntambién en términos de redes de asociacion. De este modo, se espera poder
brindar un anélisis mas completo de cémolos mecanismos de regulacion inciden en las células. La
segunda aplicacion esta orientada a disefar algoritmos depredicciéon mediante aprendizaje
automatico. En particular, apunta a desarrollar métodos QSPR (Quantitative Structure-Property
Relationship) para prediccion de propiedades fisicoquimicas que mejoren significativamente el
desempeno de las técnicas existentes. En la actualidad este problema presenta varias aristas, lo
cual complejiza su resolucion.En tal sentido, este proyecto apunta a mejorar el proceso de
entrenamiento predictivo, mediante la construccion demodelos con mejores propiedades de
generalizacion. En particular, nuestra propuesta consiste en disefar técnicas queincorporen
conocimiento experto a fin de lograr modelos precisos pero también explicables en términos
fisicoquimicos,y desarrollar conjuntamente técnicas para la estimacion de dominio de aplicabilidad
que permitan identificar el subespacio quimico dentro del cual resultaré confiable un modelo QSPR.
De este modo, se espera obtener técnicas de alta calidad para el disefio in silico de

medicamentos ACLARACION SOBRE EL PERIODO DE EJECUCION DEL PROYECTO: Otorgado



en noviembre de 2013, con fecha de inicio alin no establecida por estar sujeta a las fechas en que el
CONICET proceda a la primera transferencia de los fondos.

20 horas semanales

Departamento de Ciencias e Ingenieria de la Computacion, LIDeCC

Investigacion

Coordinador o Responsable

Concluido

Alumnos encargados en el proyecto:

Doctorado:4

Financiacion:

CONSEJO NACIONAL DE INVESTIGACIONES CIENTIFICAS Y TECNICAS (CONICET),
Argentina, Apoyo financiero

Equipo: Ignacio Ponzoni (Responsable), Gustavo Esteban Vazquez, Jessica Andrea Carballido,
Rocio Lujan Cecchini, Cristian Adnrés Gallo, Marfa Jimena Martinez, Julieta Sol Dussaut , Fiorella
Cravero

Diseiio de Modelos Predictivos en Bioinformatica basados en técnicas de Mineria de Datos y
Aprendizaje Automatico (10/2014 - 03/2016)

Las metas de este proyecto estan orientadas a desarrollar modelos predictivos, basados en el uso de
técnicas de mineria de datos y aprendizaje automatico, para adquisicidon de conocimientos en el
ambito de Bioinformética. En particular, se planifica desarrollar metodologias para abordar de
manera integral dos probleméticas de gran relevancia:la inferencia de redes de asociacion, tanto a
nivel de genes como de vias biolégicas, a partir de datos de expresionde genes, y la prediccion de
propiedades ADMET para el disefio in silico de medicamentos. En el primer problema sepersigue
como objetivo descubrir como la interaccion coordinada entre diversos genes conlleva a la
realizacion de lasdistintas funciones celulares que ocurren a nivel molecular. En tal sentido, en este
proyecto se propone el abordajede esta problematica en dos niveles: desarrollar métodos de
inferencia de redes regulatorias de genes que permitanidentificar la dindmica de asociacién entre
genes, pero también disefar técnicas para analizar como afectan estasinteracciones al nivel de las
vias bioldgicas. Para esto Ultimo, se buscara identificar los patrones de activacién (similares 'y
antagonicos) que se producen entre las vias bioldgicas a partir de datos de expresion, organizando
esta informaciéntambién en términos de redes de asociacion. De este modo, se espera poder
brindar un analisis mas completo de cémolos mecanismos de regulacion inciden en las células. La
segunda aplicacion esta orientada a disefnar algoritmos deprediccién mediante aprendizaje
automatico. En particular, apunta a desarrollar métodos QSPR (Quantitative Structure-Property
Relationship) para prediccion de propiedades fisicoquimicas que mejoren significativamente el
desempeno de las técnicas existentes. En la actualidad este problema presenta varias aristas, lo
cual complejiza su resolucion.En tal sentido, este proyecto apunta a mejorar el proceso de
entrenamiento predictivo, mediante la construccion demodelos con mejores propiedades de
generalizacion. En particular, nuestra propuesta consiste en disefar técnicas queincorporen
conocimiento experto a fin de lograr modelos precisos pero también explicables en términos
fisicoquimicos,y desarrollar conjuntamente técnicas para la estimacion de dominio de aplicabilidad
que permitan identificar el subespacio quimico dentro del cual resultara confiable un modelo QSPR.
De este modo, se espera obtener técnicas de alta calidad para el disefio in silico de

medicamentos. ACLARACION SOBRE EL PERIODO DE EJECUCION DEL PROYECTO: Otorgado
en noviembre de 2013, con fecha de inicio alin no establecida por estar sujeta a las fechas en que el
CONICET proceda a la primera transferencia de los fondos.

20 horas semanales

Departamento de Ciencias e Ingenieria de la Computacion, LIDeCC

Investigacion

Coordinador o Responsable

Concluido

Alumnos encargados en el proyecto:

Doctorado:4

Financiacion:

CONSEJO NACIONAL DE INVESTIGACIONES CIENTIFICAS Y TECNICAS (CONICET),
Argentina, Apoyo financiero

Equipo: Ignacio Ponzoni (Responsable) , Gustavo Esteban Vazquez, Jessica Andrea Carballido,
Rocio Lujan Cecchini, Maria Jimena Martinez, Cristian Andres Gallo, Julieta Sol Dussaut, Fiorella
Cravero

Desarrollo de Técnicas de Aprendizaje Automatico orientadas al Disefio de Modelos Predictivos en
Biologia de Sistemas e Informatica Molecular (01/2012 - 12/2015)

Este proyecto tiene por principal objetivo desarrollar modelos predictivos, basados en el uso de



técnicas de computacion evolutiva y aprendizaje automéatico, para adquisicién de conocimientos en
el ambito de Bioinformética. Al respecto, la motivacion general del proyecto no apunta Unicamente
al disefio de métodos de inferencia, sino también al desarrollo de una arquitectura de software
integral que facilite y guie las distintas etapas vinculadas al modelado y simulacién in silico de
procesos bioldgicos v fisicoquimicos, mediante un tratamiento sistémico asistido por computadora.
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Equipo: Ignacio Ponzoni (Responsable), Gustavo Esteban Vazquez, Jessica Andrea Carballido,
Rocio Lujan Cecchini, Cristian Andrés Gallo, Julieta Sol Dussaut , Maria Jimena Martinez

Desarrollo de Técnicas de Computacion Evolutiva Multiobjetivo y Aprendizaje Automatico orientadas
al Diseino de Modelos Predictivos en Bioinformatica. Aplicaciones: Inferencia de Redes Regulatorias de
Genes y Prediccion de Propiedades ADMET (05/2010 - 10/2014 )

Las metas de este proyecto estan orientadas a desarrollar modelos predictivos para adquisicion de
conocimientos en el &mbito de Bioinformatica. En particular, se planifica desarrollar metodologias
para abordar de manera integral dosaplicaciones de gran relevancia: la inferencia de redes
regulatorias de genes (GRNSs), y la prediccion de propiedades ADMET para el disefio in-silico de
medicamentos. El primer problema consiste en reconstruir la estructura de GRNs mediante
algoritmos de inferencia. La meta es lograr deducir asociaciones regulatorias entre genes a partir de
datos de expresion genética obtenidos con microarrays. Esta tarea presenta varios aspectos
desafiantes. Una de ellas estd dada por las dificultades existentes para descubrir relaciones de
regulacion con efecto diferido en el tiempo. Este es un problema abierto para la comunidad de
Bioinformatica, el cual empezé a ser abordado recientemente. Por otra parte, una vez reconstruida
la dindmica de una GRN, es necesario proveer mecanismos de validacion que evallen la
consistencia del sistema temporal obtenido por la inferencia. Estos aspectos centrales, inferencia
de relaciones de regulacion diferidas en el tiempo y verificacién del comportamiento dinamico
discreto de las redes, son los que se busca atacar con la concrecién de este proyecto. Para la
inferencia se propone usar técnicas de aprendizaje automatico y computacion evolutiva, mientras
que para el segundo, se propone el uso de técnicas de verificacion formal de sistemas. La segunda
aplicacion también consiste en disefiar algoritmos de prediccidn mediante técnicas de inteligencia
computacional. En particular, apunta a desarrollar nuevos métodos QSAR para prediccion de
propiedadesfisicoguimicas que mejoren el desempeno de las técnicas existentes. En la actualidad
este problema presenta variasaristas, lo cual complejiza su resolucion. En tal sentido, este proyecto
apunta a mejorar el proceso de entrenamiento predictivo, mediante la construccion de modelos con
mejores propiedades de generalizacién. En particular, nuestra propuesta consiste en disefiar
técnicas de seleccién de atributos, para minimizar el uso de descriptores y asi aumentar la
generalidad del método, y técnicas de agrupamiento de compuestos, para desarrollar
sistematicamente modelosde prediccién especificos para familias de datos. Los casos de estudio se
orientaran a la predicciéon de propiedadesADMET, las cuales cumplen un rol central en el disefio in-
silico de medicamentos.
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Doctorado:5
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CONSEJO NACIONAL DE INVESTIGACIONES CIENTIFICAS Y TECNICAS (CONICET),
Argentina, Apoyo financiero

Equipo: Ignacio Ponzoni (Responsable), VAZQUEZ G.E., Jessica Andrea Carballido, Rocio Lujan
Cecchini, Axel Juan Soto, Julieta Sol Dussaut, Cristian Andrés Gallo, Maria Jimena Martinez

Técnicas de Aprendizaje Automatico y Computacion Evolutiva aplicadas al Diseiio de Modelos
Predictivos en Bioinformatica (10/2008 - 12/2011)

Este proyecto tiene por principal objetivo desarrollar modelos predictivos, basados en el uso de
técnicas de computacion evolutiva y aprendizaje automatico, para adquisicion de conocimientos en



el ambito de Bioinformética. Al respecto, la motivacion general del proyecto no apunta Unicamente
al disefio de métodos de inferencia, sino también al desarrollo de una arquitectura de software
integral que facilite y guie las distintas etapas vinculadas al modelado y simulacién in silico de
procesos bioldgicos v fisicoquimicos, mediante un tratamiento sistémico asistido por computadora.
20 horas semanales
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Doctorado:3
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Técnicas de Aprendizaje Automatico y Computacion Evolutiva aplicadas al Diseiio de Modelos
Predictivos en Bioinformatica (01/2008 - 09/2008 )

Este proyecto tiene por principal objetivo desarrollar modelos predictivos, basados en el uso de
técnicas de computacion evolutiva y aprendizaje automéatico, para adquisicién de conocimientos en
el ambito de Bioinformética. Al respecto, la motivacion general del proyecto no apunta Unicamente
al disefo de métodos de inferencia, sino también al desarrollo de una arquitectura de software
integral que facilite y guie las distintas etapas vinculadas al modelado y simulacién in silico de
procesos bioldgicos v fisicoguimicos, mediante un tratamiento sistémico asistido por computadora.
20 horas semanales
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Métodos Computacionales para Prediccion de Propiedades, Simulacién e Instrumentacion de Procesos
Industriales (05/2005 - 05/2008 )

En este proyecto se propone el desarrollo de software para prediccion de propiedades, simulacion e
instrumentacién con el objeto de utilizar métodos numéricos de Ultima generacién para resolver
problemas complejos de interés en el drea de Ingenieria de Procesos Industriales. Uno de los
objetivos especificos es aplicar métodos de computacion evolutiva que seleccionen las mejores
correlaciones para ajuste de propiedades fisicoquimicas. En particular, se implementaran
prototipos para dos tipos de formulaciones: algoritmos genéticos clasicos y programacion genética.
Otro objetivo es efectuar la reingenieria de médulos de simulacion altamente especializados, de
modo que cumplan con los requisitos del estandar CAPE-Open. Esto permitird proporcionar valor
agregado al software que se desarrolla con fines de transferencia, ya que la adaptacion garantiza
portabilidad y amplia difusion. Finalmente, se proyecta completar el desarrollo de un sistema de
soporte de decision para disefio de instrumentacién, con vistas a lograr configuraciones que tiendan
a brindar méximo conocimiento del proceso con el minimo nimero de instrumentos
estratégicamente colocados. Ademads, se prevé que varias aplicaciones requeriran altos tiempos de
computo. Por lo tanto, en esos casos se disefiardn e implementaran las versiones paralelas
correspondientes con el objeto de generar herramientas altamente eficientes.
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Equipo: Ignacio Ponzoni (Responsable) , Nélida Beatriz Brignole (Responsable), Jessica Andrea
Carballido, Rocio Lujan Cecchini, VAZQUEZ G.E., Axel Juan Soto

CARGA HORARIA

Carga horaria de docencia: Sin horas

Carga horaria de investigacién: Sin horas
Carga horaria de formacién RRHH: Sin horas
Carga horaria de extension: Sin horas

Carga horaria de gestion: Sin horas

Produccion cientifica/tecnolégica

Alo largo de mi carrera me especialice en el desarrollo de soluciones de inteligencia artificial y
machine learning aplicadas a distintos dominios de aplicacion, focalizandome en los ultimos diez
anos en problemas del &mbito de la bioinformatica y quimioinformatica.

En el &ambito de bioinformatica se abordé el disefio de algoritmos para distintos problemas
asociados al analisis de expresion de genes: biclustering de datos de expresion, inferencia de redes
regulatorias de genes y deteccion de diafonias entre vias bioldgicas (pathway crosstalks).
Contribuyendo tanto en el area de representacion de los datos como en el disefio de nueva
algoritmia.

En el &mbito de la quimioinformatica se abordé el disefo de algoritmos para distintos problemas
asociados al modelado predictivo de propiedades de moléculas, tanto para el campo de
descubrimiento de farmacos como para el area de disefo de nuevos materiales. Contribuyendo
tanto en el area de representacion de los datos como en el disefo de nueva algoritmia.

Los resultados de mis tareas de investigacion derivaron en 74 publicaciones indexadas en Scopus,
51 trabajos publicados en revitsas, 21 en conferencias y 2 en capitulos de libros.
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Nombre del orientado: Waldemar Baraldi

Pais: Argentina

Disefo, Implementacién y Andlisis Comparativo de Esquemas de Balanceo de Carga en Ambientes de
Cémputo Distribuido (2001 - 2002)

Tesis/Monografia de grado

Sector Extranjero/Internacional/Otros / Universidad Nacional del Sur / Departamento de Ciencias
e Ingenieria de la Computacion, Argentina

Programa: Licenciatura en Ciencias de la Computacion

Tipo de orientacion: Cotutor ( Ignacio Ponzoni, Jorge Ardenghi)

Nombre del orientado: Diego Scarpa

Pais: Argentina

Diserio e Implementacion de Algoritmos de Busqueda Paralelo-Distribuidos sobre Redes Locales de
Estaciones de trabajo (2001 - 2001)

Tesis/Monografia de grado

Sector Extranjero/Internacional/Otros / Universidad Nacional del Sur / Departamento de Ciencias
e Ingeneria de la Computacion, Argentina

Programa: Licenciatura en Ciencias de la Computacion

Tipo de orientacion: Cotutor ( Ignacio Ponzoni, Nélida Beatriz Brignole )

Nombre del orientado: Federico Fapitalle

Pais: Argentina

Reingenieria de Software Orientada a Objetos: Mddulos Generales para Simulacion de Plantas de
Procesos (2000 - 2000)

Tesis/Monografia de grado

Sector Extranjero/Internacional/Otros / Universidad Nacional del Sur / Departamento de Ciencias
e Ingenieria de la Computacién, Argentina

Programa: Licenciatura en Ciencias de la Computacion

Tipo de orientacion: Cotutor ( Ignacio Ponzoni, Pablo Fillottrani )

Nombre del orientado: Gabriela Andrea Diaz

Pais: Argentina

Reingenieria de Software Orientada a Objetos: Médulos Generales para Simulacién de Plantas de
Procesos (2000 - 2000)

Tesis/Monografia de grado

Sector Extranjero/Internacional/Otros / Universidad Nacional del Sur / Departamento de Ciencias
e Ingenieria de la Computacién, Argentina

Programa: Licenciatura en Ciencias de la Computacion

Tipo de orientacion: Cotutor ( Ignacio Ponzoni, Pablo Fillottrani)

Nombre del orientado: Esteban Caverzan

Pais: Argentina

TUTORIAS EN MARCHA

POSGRADO

Desarrollo de metodologias human-in-the-loop basadas en ciencia de datos para aplicaciones de
biclustering sobre datos biol4gicos y biomédicos (2023)

Tesis de doctorado

Sector Extranjero/Internacional/Otros / Universidad Nacional del Sur / Departamento de Ciencias
e Ingenieria de la Computacion, Argentina



Programa: Doctorado en Ciencias de la Computacion

Tipo de orientacién: Cotutor en pie de igualdad ( Ignacio Ponzoni, Axel Juan Soto)
Nombre del orientado: Rodrigo Goémez Lépez

Pais/Idioma: Argentina,

Aprendizaje automatico, profundo e interactivo aplicado a grandes volimenes de datos en informatica
molecular (2018)

Tesis de doctorado

Sector Extranjero/Internacional/Otros / Universidad Nacional del Sur / Departamento de Ciencias
e Ingenieria de la Computacién, Argentina

Programa: Doctorado en Ciencias de la Computacion

Tipo de orientacién: Cotutor en pie de igualdad ( Ignacio Ponzoni, Axel Juan Soto)

Nombre del orientado: Vir Sabando

Pais/ldioma: Argentina,

Diseio de algoritmos de aprendizaje automatico para estimacion del dominio de aplicabilidad de
modelos de informatica molecular para el cribado virtual de macromoléculas polidispersas (2017)

Tesis de doctorado

Sector Extranjero/Internacional/Otros / Universidad Nacional del Sur / Departamento de Ciencias
e Ingenieria de la Computacion, Argentina

Programa: Doctorado en Ciencias de la Computacion

Tipo de orientacion: Cotutor en pie de igualdad ( Ignacio Ponzoni, Ménica Fatima Diaz)

Nombre del orientado: Santiago Ariel Schustik

Pais/ldioma: Argentina,

Otros datos relevantes

CONSTRUCCION INSTITUCIONAL

Quiero mencionar algunos datos relevantes vinculados a la gestién institucional:

Categorizado en el Sistema de Incentivos de Argentina: Categoria | (la mas alta del sistema). Fecha de
categorizacion: 1 de enerode 2016.

Director del Magister en Ciencias de la Computaciénde la Universidad Nacional del Sur.

Me desempené como Vicedirector del Instituto de Ciencias e Ingenieria de la Computacion (ICIC), Unidad
Ejecutora de Doble Dependencia entre el CONICET vy la Universidad Nacional del Sur. Desde el 28 de
marzo de 2016 al 13 de julio de 2022.

Me desempené como Secretario de Investigacion y Posgrado del Departamento de Ciencias en Ingenieria
de la Computacién, Universidad Nacional del Sur. Desde el 15 de mayo de 2017 al 30 de junio 2022.

Fui Socio Fundador de la A2B2C (Asociacién Argentina de Bioinformatica y Biologia Computacional).
Sociedad cientifica creada el 30 de octubre de 2009. Vicepresidente para el periodo de mayodel 2011 a
mayo del 2013y Presidente para el periodode mayo de 2013 a mayo de 2015.

Soy actualmente Director del Grupo de BioChemTICs (Grupo de Investigacion en Bioinformatica y
Quimioinformatica / Research Group in Bioinformatics and Cheminformatics). Perteneciente al Instituto
de Ciencias e Ingenieria de la Computacion (ICIC). Universidad Nacional del Sur / CONICET.

Soy actualmente Subdirector del Laboratorio de Investigacion y Desarrollo en Computacion Cientifica
(LIDeCC).

Perteneciente al Depto. de Ciencias e Ingenieria de la Computacién. Universidad Nacional del Sur.
Presidente del Comité Cientifico del X Congreso Argentino de Bioinformatica y Biologia Computacional,
aser realizado del 11 al 13 de noviembre del 2019 en la ciudad de Mendoza.

Organizador General del VI Congreso Argentino de Bioinformatica y Biologia Computacional, realizado
del 12 al 16 de octubre del 2015 en la ciudad de Bahia Blanca.

Miembro de la Junta de Calificacién y Promocion del CONICET. Designado de mayo de 2023 a diciembre
de 2024.

Miembro de la Comisién Asesora de Informéaticay Comunicaciones del CONICET para Ingresos,
Informes, Promociones y Proyectos. De marzo de 2016 a diciembre de 2017.

Lider de grupo dentro de la Red Iberoamericana de Inteligencia Artificial para Big BioData (RIABIO), la
cual tiene como objetivo central la creacién de una red de grupos de investigacion y entidades
iberoamericanas (publicas y privadas) que permita afrontar los desafios y oportunidades emergentes de la
creciente fusién de innovaciones en los campos de la Inteligencia Artificial y la Ciencia de Datos en Biologia.
Estared esfinanciada por el Programa Iberoamericano de Ciencia y Tecnologia para el Desarrollo
(CYTED), para el periodo el periodo 2021-2024 (Contrato 521RT0118),y esta integrada por 227
investigadores, correspondientes a 39 grupos de investigacion de 10 paises iberoamericanos (Argentina,



Brasil, Chile, Colombia, Costa Rica, Espafia, México, Panama, Per(iy Uruguay).

Indicadores de produccion

PRODUCCION BIBLIOGRAFICA

Articulos publicados en revistas cientificas
Completo

Trabajos en eventos

Libros y Capitulos

Capitulos de libro publicado

EVALUACIONES

Jurado de tesis

FORMACION RRHH

Tutorias/Orientaciones/Supervisiones concluidas

Tesis de doctorado
Tesis de maestria
Tesis/Monografia de grado

Tutorias/Orientaciones/Supervisiones en marcha

Tesis de doctorado

79

55
55
22

10

10

30

27

18



