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PREDICE LA ESTRUCTURA

E INTERACCIONES DE

TODAS LAS MOLECULAS
DE LA VIDA

aena, Lograr entender el funcionamiento de estas
estructuras ayudaria a comprender y tratar enfermedades
mediante un diseito “racional” de farmacos.

Agencias

entro de cada célula hay
Dmiles de millones dema-
quinas moleculares y
entender sufuncionamiento es
clave para comprender y tratar
enfermedades. La tltima ver-
sion de AlphaFold, un sistema
deinteligencia artificial de Goo-
gle, es capaz de predecir la es-
tructura y las interacciones de
‘todas’ las moléculas de la vida.

Su descripcion se publica
en larevista Nature y, segiin sus
responsables, AlphaFold 3 lleva
“elmundo bioldgicoa laalta de-
finicién”. Permite a los cientifi-
cos ver los sisternas celulares en
toda su complejidad, a través
de sus estructuras, las interac-
ciones y modificaciones.

Se trata, seglin DeepMind,
responsable de esta inteligen-
ciaartificial (I1A) junto a Isomor-
phic Labs, de un “modelo re-
volucionario” que mejora los

anteriores y que trabaja con
una precision sin precedentes.
Dentro de cada célula vege-
tal, animal y hurnana hay miles
de millones de maquinas mole-
culares que estdn formadas
por proteinas, ADN y otras mo-
léculas, pero ninguna de ellas
funciona por si sola. Solo vien-
docomo interactan entresi, a
través de millones de tipos de
combinaciones, se puede em-
pezara entender realmente los
procesos de la vida.
Elnuevomodelose basaen
los fundamentos de AlphaFold
2, que en 2020 y los afos si-
guientes supuso un ‘avance
fundamental” en la prediccion
dela estructurade las proteinas
(en 2022 se publicaron las pre-
dicciones de fa estructura tridi-
mensional de casi todas las pro-
teinas -200 millones-a partir de
su secuencia de aminoacidos).
Millones de investigadores
de todoel mundo han utilizado

esa version para hacer descu-
brimientos en areas como las
vacunas contra la malaria, los
tratamientos contra el cancery
el diseno de enzimas, sefiala
Google DeepMind.

MAS ALLA DE LAS PROTEINAS
Ahora, las mejoras sustanciales
introducidas en laarquitectura
del aprendizaje profundo y el
sistema de entrenamiento per-
miten predecir con mayor pre-
cision laestructura de una am-
plia gama de sistemas biomole-
culares en un marco unificado.
En el caso de las interaccio-
nes de las proteinas con otros ti-
pos demoléculas, consigue una
mejora de al menos el 50% en
comparacion con los métodos
de prediccion existentes, y pa-
raalgunas categorias importan-
tes de interaccion se ha duplica-
do la exactitud de prediccion.
“AlphaFold 3 nos lleva mas
alld de las proteinas para abar-
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car un amplio espectro de bio-
moléculas. Este salto podria
dar lugar a una ciencia mas
transformadora, desde el desa-
rrollo de materiales biorreno-
vables y cultivos mas resisten-
tes hasta la aceleracion del di-
sefio de farmacos y lainvestiga-
cion genomica”, agrega.

A partir de una lista de mo-
léculas, AlphaFold 3 es capaz de
generar st estructura tridimen-
sional conjunta, mostrando c6-
mo encajan entre si. Modela
grandes biomoléculas como
proteinas, ADN y ARN, asi como
pequefias moléculas, también
conocidas como ligandos.

Ademis, puede modelar
modificaciones quimicas de es-
tas moléculas que controlan el
funcionamiento saludable de
las células y que, cuando se al-

teran, pueden provocar enfer-
medades.

Esta nueva ventana a las
moléculas de la vida revela co-
mo estan todas conectadas y
ayuda a comprender como
esas conexiones afectan fun-
ciones biologicas, como la ac-
cion de los farmacos, la pro-
duccion de hormonas y el pro-
ceso de reparacion de ADN
que preserva [a salud.

‘GOOGLE MAPS’ MOLECULAR

Los cientificos pueden acceder
gratuitamente a la mayoria de
sus funciones a través del re-
cién lanzado servidor Alpha-
Fold. Con unos pocos clics,
pueden aprovechar la potencia
de AlphaFold 3 para modelar
estructuras compuestas por
proteinas, ADN, ARN y una se-

leccién de ligandos, iones y
modificaciones quimicas.
“AlphaFold 3 tiene el poten-
cial de ser tan innovador como
AlphaFold, cuando se lanzo
por primera vez. Con el servi-
dor, yano se trata solo de pre-
decir estructuras, sino de facili-
tar generosamente el accesoy
permitir a los investigadores
plantearse preguntas atrevidas
y acelerar los descubrimien-
tos”, apunta Céline Bouchousx,
del Instituto Francis Crick.
“Comprender el mundo
biomolecular que llevamos den-
troy cémo las complejas redes
de moléculas interactiian en
nuestras células, esun punto de
partidacrucial paraentender y
tratar las enfermedades con un
disenio racional de farmacos”,
afirmalsomorphic Labs. <3




