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NOBEL DE QUIMICA POR
REVELAR CODIGOS DE
PROTEINAS MEDIANTE
INTELIGENCIA ARTIFICIAL

estocoumo. David Baker, John M. Jumper y Demis Hassabis
descifraron el codigo de las estructuras de las proteinas con
computadores e inteligencia artificial.

| Nobel de Quimica pre-

midalos estadounidenses

David Baker y John M.
Jumpery al britanico Demis Has-
sabis por descifrar el codigo de
lasestructurasde las proteinas a
través del uso de la computacién
y lainteligencia artificial (1A).

Hassabis y Jumper utiliza-
ron la 1A para predecir la es-
tructura de casi todas las pro-
teinas conocidas; Baker desa-
rrollé métodos computeriza-
dos para crear proteinas que
no existian previamente y, en
muchos casos, connuevas fun-
ciones, sefald en su motiva-
cién la Real Academia de las
Ciencias sueca.

Sus hallazgos permiten una
mejor comprension de las fun-
ciones vitales humanas, entre
ellasel parqué de algunas enfer-
medadesy laforma en que ocu-
rre laresistenciaantibiotica; asi
como la creacion de nuevos na-
nomateriales, minisensores y
una industria quimica menos
contaminante, ademas de ace-
lerar el desarrollo de vacunas.

Las proteinas son las molé-
culas que hacen posible la vida;
los ladrillos que forman los
huesos, la piel; los motores que
impulsan nuestros misculos;

las maquinas que leen, copian
y reparan el ADN; las que man-
tienen nuestras neuronas y
nuestro cerebro listos, anti-
CUEerpos que permiten nuestra
respuesta inmunitaria.

Asilo resumio Johan Aqgvist
de la Academia Sueca de Cien-
cia para explicar el premio y
agregd que "para entender co-
mo funciona la vida, primero
tenemaos que comprender la
forma de las proteinas.

Elexpertoindico queel pre-
mio de este afio “ha abierto un
mundo completamente nuevo
de estructuras de proteinas:
Unas que se sabia que existian,
perano comoeran, y otras que
se disefian desde cero, que no
existen en la naturaleza, pero
“que pueden hacer todo tipo
de cosas maravillosas”.

Baker, que intervino por te-
léfono durante la rueda de
prensa, se dijo “profundamen-
te honrado” por el galardon y
entusiasmado por “todas las
formasen que el disefio de pro-
temas puede hacer del mundo
un lugar mejor”, por ejemplo
en el dmbito de la salud o la
medicina.

LaReal Academiarecuerda
que no se pudo empezar a ex-
plorar en detalle las proteinas
hastala década de 1950, con la

aparicion de la cristalografia
conrayos X, una herramienta
que permitidé producir iméage-
nes de unas 200.000 proteinas
distintas a lo largo de los afios.

Hallazgos posteriores reve-
laron que la estructura tridi-
mensional de las proteinas es-
ta determinada por la secuen-
cia de aminoacidos en ellas,
por lo que si se conaciese ésta,
se podria predecir aquélla, lo
que se conyirtio en uno de los
grandes retos de la bioquimica.

En 1994 se puso en marcha
la Evaluacion Critica de las Téc-
nicas parala Prediccién Estruc-
tural Proteica (CASP), unexpe-
rimento mundial bienal comu-
nitario para lograr predecir la
estructura de las proteinas,
que sin embargo apenas regis-
tré avances durante mas de
dos décadas.

PIONERO EN USODE LA IA
Demis Hassabis, un expertoen
neurociencia, cofundé en 2010
DeepMind, una compaiiia de-
dicada al desarrollo de mode-
los delA para juegos de mesay
que fue vendida al gigante tec-
nolégico Google cuatro afios
mas tarde.

En 2018 Hassabis inscribid a
su firma en el CASP, logrando
con sumodelo de 1A AlphaFold
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un 60% de predicciones correc-
tas, superior al 40% maximo re-
gistrado como miximo por
otros cientificos en afios anterio-
res, pero todavia insuficiente.

Laentradade John Jumper,
un experto en proteinas, en el
equipo de Hassabis y el uso de
ransformadores, redes neuro-
nales artificiales recién descu-
biertas, les permitio dos afios
después dar un salto cualitati-
vo con AlphaFold2, cuyos re-
sultados eran tan buenos como
Ios de la cristalografia pero mu-
cho mds rapidos: lo que antes
tardaba anos, ahora se puede
lograr en pocos minutos.

Google DeepMind ha com-
partido pablicamente el codi-
go para AlphaFold2, que ha si-
do usado hasta hora por mas
de dos millones de personas de
190 paises.
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EL MOMENTO EN QUE FUERON ANUNCIADOS LOS TRES GALARDONADOS DE ESTE ANO CON EL NOBEL DE QUIMICA,

SOFTWARE PARA PREDECIR
David Baker comenz0 a explo-
rar las estructuras de las pro-
teinas en la década de 1990 y
desarrolld un software que po-
dia predecirias, bautizado co-
mo Rosetta.

Después de obtener un éxi-
to importante en el CASP de
1998, con mejores resultados
que la mayoria, se le ocurria
usar el softwarea la inversa: en
vez de introducir secuencias
de aminodcidos en Rosetta y
sacar de ahilas estructuras, po-
dria lograr propuestas de se-
cuenciasa partir de unaestruc-
tura deseada y crear proteinas
completamente nuevas.

Fue asi como pudo cons-
truir su primera proteina, lla-
mada Top7 y distinta a cual-
quier otra ya existente, el pri-
mer caso de lo que el Comité
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Nobel consideraun “extraordi-
nario desarrollo”.

Afios mids tardese dio cuen-
ta del potencial de los modelos
de IA basados en transforma-
dores, anadiendo uno a Roset-
ta, lo que facilité la creacién de
mas y mas nuevas proteinas.

David Baker se doctord en
la Universidad de California en
1989y ejerce la docencia actual-
mente enla de Washington.

Hassabis estudio en el Uni-
versity College London y es di-
rector ejecutiva de Google
DeepMind. Ahi también traba-
jaJohn M. Jumper, que estudié
en la Universidad de Chicago.

Baker se llevala mitad delo
dotacion del premio, que este
afo asciende a 11 millones de
coronas suecas (I,1millones de
dolares); Hassabis y Jumper se
dividiran la otra mitad .3
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