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I saggi antiproliferativi in vitro costituiscono ancora oggi uno dei più importanti strumenti 
di validazione biologica di nuove molecole attive per il trattamento terapeutico dei tumori 
[1]. In questo contesto, NCI-DTP (National Cancer Institute - Developmental Therapeutics 
Program) rappresenta indubbiamente il progetto più conosciuto ed efficiente che si pone 
l’obiettivo di saggiare rapidamente migliaia di molecole per anno nei confronti di un 
pannello di 60 linee cellulari tumorali umane (NCI60) [2]. L’enorme quantità di dati biologici 
depositati nel database NCI e in altre banche dati ha spinto la ricerca in campo chimico 
farmaceutico a sviluppare innovativi tools computazionali per predire l’attività 
antiproliferativa di nuovi agenti tumorali [3]. 
Nel presente studio, sfruttando i dati di attività antiproliferativa disponibili nella banca dati 
del NCI e un’appropriata manipolazione dei descrittori molecolari, è stato possibile 
sviluppare l’Antiproliferative Activity Predictor (AAP), un nuovo tool in silico per calcolare i 
valori di GI50 di strutture input nei confronti del pannello NCI60. Il protocollo chemometrico 
ligand-based, validato sia mediante un set di strutture interne che esterne al modello, ha 
dimostrato notevole affidabilità e robustezza. Infatti, risultati incoraggianti sono stati 
ottenuti applicando il protocollo ad un database in house di strutture curcumin-like a 
potenziale attività antitumorale. Il confronto tra i valori di GI50 ottenuti in vitro e quelli 
predetti in silico ha confermato la robustezza predittiva e di conseguenza l’enorme 
potenzialità nell’ambito del drug discovey process. AAP è stato implementato nel web-
platform DRUDIT (disponibile online https://www.drudit.com) [4] fornendo alla comunità 
scientifica un interessante strumento per la progettazione e/o l’ottimizzazione di nuovi 
farmaci antitumorali. 
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