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Opinion

Los avances de la Inteligencia Artificial en la Quimica: Un camino que atin no termina

Este afio la Real Academia
Sueca de Ciencias anuncié un
avance revolucionario: el Premio
Nobel de Quimica fue otorgadoa
David Baker, Demis Hassabis y
John Jumper por sutrabajoenla
comprension de las estructuras
y funciones de las proteinas. Es-
te reconacimiento marca un hito
significativo, ya que los investi-
gadores han "descifrado” el cédi-
go que explica como las protei-
nas, bloques esenciales de la vi-
da, se pliegan en complejas for-
mas tridimensionales.

Las proteinas son fundamenta-
les para numerosos procesos bio-
l6gicos. Compuestas por cadenas
de aminoacidos, su forma espe-
cifica determina su funcin en el

organismo. Entender su plega-
miento y funcionamiento es lue-
go crucial para el desarrollo de
tratamiento de enfermedades co-
moel céncer y la diabetes, asico-
Mo paramejorar procesos biogui-
micos e industriales. Al predecir
la forma de una proteina, los cien-
tificos pueden identificar los pun-
tos de unién de pequenas molécu-
las, lo que es el primer pasoen el
disefio de nuevos medicamentos.

Desde el trabajo pionero de
Christian Anfinsen en 1961, que
demostrd que la secuencia de
aminoacidos determina la estruc-
tura de una proteina, ha resulta-
do un gran desafio predecir esa
estructura solamente a partir de
la secuencia. Para resolver este

enigma, David Baker, bioquimico
enla Universidad de Washington,
desarrollé el programa compita-
cional Rosetta, que permite noso-
lo predecir estructuras de protei-
nas, sino también disefiar protei-
nas nuevas. Sinembargo, a pesar
de estos avances, el problema del
plegamiento de proteinas seguia
sin resolverse del todo, o que lle-
v6 ala necesidad de un cambio de
paradigma. Aqui es donde la inte-
ligencia artificial (IA) v el apren-
dizaje automatico juegan un pa-
pel crucial. En 2010, Demis Has-
sabis cofundé DeepMind con la
mision de combinar neurociencia
con IA para abordar problemas
importantes. En 2016, el enfoque
se centrd en el plegamiento de

proteinas, liderado por el Quimi-
co JohnJumper. Usandounaam-
plia base de datos de estructuras
de proteinas experimentales, en-
trenaronala IA, resultando enel
software AlphaFold2, capaz de
predecir estructuras 3D de pro-
teinas con alta precision. La ver-
sion mas reciente, AlphaFold3,
también puecle incluso identificar
sitios de unidn a otras moléculas.

Desde su desarrollo, AlphaFold
ha predicho las estructuras de
mas de 200 millones de protei-
nas, esencialmente todas las pro-
teinas secuenciadas hasta ahora,
y su base de datos esta disponi-
ble gratuitamente, acelerando la
investigacion en biologia, medi-
cina y desarrollo de farmacos.

Las contribuciones de Baker,
Hassabis y Jumper no solo han
resuelto acertijos cientfficos, si-
no que han iniciado una era don-
de la inteligencia artificial trans-
nuestra comprension bio-
légica. A pesar de los logros de
AlphaFold, comprender como y
por qué una proteina adopta su
formaen unentorno biolégico re-
al sigue siendo un reto, por lo cu-
al se requiere mas investigacion.
Por ello, invitamos a las nue-
vas generaciones de cientificos e
ingenieros a aplicar su conoci-
mientoy creatividad paraenfren-
tar estos desafios. La comunidad
cientifica necesita mentes curio-
sas y apasionadas que profundi-
cenen las complejidades del ple-
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gamiento de proteinas y generen
innovaciones. Al celebrar este lo-
gro, es evidente que descifrar las
estructuras de las proteinas va
mas alla de un esfuerzo cientifi-
co; es una puerta de entrada pa-
ra desvelar los misterios de la vi-
da. Los conocimientos adquiridos
tienen el potencial de revolucio-
nar la medicina y abordar algu-
nos de los desafios mas urgentes
del mundo. El futuro de la cien-
cia, guiado por la colaboracidn y
la innovacién, nunca ha sido tan
prometedor.



