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0: Nobel de Quimica por revelar cédigos de proteinas mediante inteligencia artificial
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David Baker, John M.
Jumper y Demis
Hassabis descifraron
el cadigo de las
estructuras de las
proteinas con
computadores e
inteligencia artificial.

PorEfe
cronica@dianvelsurel

1 Nobel de Quimica premic
Ea los estadounidenses David

Bakery John M.Jumpery al
britdnico Demis Hassabis por des
cifrar el cadigo de las estructuras
de las proteinas a través del uso
de lacomputacién y la inteligen-
ciaartificial (IA).

Hassabisy Jumperutilizaron la
IA para predecir la estructura de
casi todas las proteinas conocidas
Baker desarrollo métodos compu-
terizados para crear proteinas que
noexistian previamente y, en mu-
chos casos, connuevas funciones,
senald en su motivacion la Real
Academia de las Ciencias sueca,

Sus hallazgos permiten uname:
jor comprensién de las funciones
vitales humanas, entreellasel por-
quédealgunas enfermedades y la
formaen que ocurre la resistencia
antibiética; asf como la creacion
de nuevos nanomateriales, mini-
sensores y una industria quimica
menos contaminante, ademas de
acelerarel desarrollo de vacunas.

Las proteinasson lasmoléculas
que hacen posible la vida; los la-
drillos que forman los huesos, la
piel; los motores que impulsan
nuestros misculos; lasmdquinas
que leen, copian y reparan el
ADN;las que mantienen nuestras
neuronasy nuestro cerebro listos,
anticuerpos que permiten nues-
tra respuesta inmunitaria.

Asfloresumid Johan Aqvist de
la Academia Sueca de Ciencia pa:
raexplicarel premioy agregd que
"para entender como funciona la
vida, primero tenemos que com
prender la formade las protefnas.

Elexpertoindico que el premio
deeste ano “ha abierto unmundo
completamente nuevode estruc
turasde proteinas: Unasque se sa-
bia que existian, pero no cémo
eran, y otras que se disenan desde
cero, que no existen en la natura-
leza, pero “que pueden hacer to-
do tipo de cosas maravillosas™.

Baker, que intervino por teléfo-
no durante la rueda de prensa, se
dijo “profundamente honrado”
por el galardon y entusiasmado
por“todas las formasen queel di-
seno de proteinas puede hacerdel
mundo un lugar mejor”, por
ejemplo en el dmbito de la salud
0 lamedicina.

Permiten una mejor comprension de las funciones vitales humanas

Nobel de Quimica por revelar
codigos de proteinas mediante
inteligencia artificial
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El momento en que fueron anuncradas los [res ga.faru'onm'us de este afio con el Ncbel de Quimica.

LaReal Academia recuerdaque
nose pudo empezara exploraren
detalle las proteinas hasta ladéca
dade 1950, con la aparicién de la
cristalografiacon rayos X, unahe
mamienta que permitié producir
imdgenes de unas 200,000 protef
nasdistintasalolargodelosanos.

Hallazgos postericresrevelaron
que la estructura tridimensicnal

delas proteinas estd determinada
por la secuencia de aminodcidos
en ellas, por lo que sise conaciese
ésta,se podnia predeciraquélla, lo
que se convirtié en uno de los
grandes retos de la bioquimica.
En 1994 s¢ puso en marcha la
Evaluacién Criticade las Técnicas
para la Prediccion Estructural
Proteica (CASP), un experimento

mundial bienal comunitario para
lograr predecirla estructura de las
proteinas, que sin embargo ape
nasregistro avances durante mas
de dos décadas.

PIONERO EN USO DE LA IA
Demis Hassabis, un experto en

neurociencia, cofundé en 2010

DeepMind, una compaia dedi

cada al desarrollo de modelos de
IA para juegos de mesa y que fue
vendida al gigante tecnologico
Google cuatro afios mas tarde.
En 2018 Hassabis inscribio asu
firmaen el CASP, logrando consu
modelo deTA AlphaFold un 60%
de predicciones correctas, supe-
rior al 40% mdximo registrado
como madximo por otres cientifi-

Ta

1950

fue el inicio de la
exploracion de las
prateinas, con la aparicion
de la cristalografia con
rayos X.

o8 en afos anteriores, pero toda
via insuficiente.

La entrada de John Jumper, un
expertoen proteinas, en elequipo
de Hassabis y el uso de transfor-
madores, redes neuronales artifi-
cialesrecién descubiertas, les per-
mitid dos afios después dar unsal-
to cualitative con AlphaFolda,
cuyosresultadoseran tanbuenos
como los de la cristalografia pero
mucho mas rdpidos: lo que antes
tardaba afios, ahora se puede lo-
grar en pocos minutos.

Google DeepMind ha compar-
tido publicamente el codigo para
AlphaFoldz, que ha sido usado
hasta hora por mas de dos millo
nes de personas de 190 paises.

SOFTWARE
PARA PREDECIR

David Baker comenzd a explo
rarlasestructuras de las protemnas
en ladécada de 1990 y desarrolld
un software que podia predecir-
las, bautizado como Rosetta.

Después de obtener un éxito
importante en el CASP de 1998,
con mejores resultados que lama-
yoria, se le ocurri6 usar el soft
ware a la inversa: en vez de intro-
ducirsecuencias de aminodcidos
en Rosella y sacar de ahi las es
tructuras, podria lograr propues
tas de secuencias a partir de una
estructura deseada y crear protef
nas completamente nuevas.

Fueasicomo pudoconstruir su
primera proteina, llamada Topz y
distinta a cualquier otra ya exis-
tente, el primer caso de lo que el
Comité Nobel considera un “ex
traordinario desarrollo”.

Anos mds tarde se dio cuenta
del potencialde los modelosde 1A
basados en transformadores, ana
diendouno a Rosetta, lo que faci
lité la creacion de mds y mdsnue
vas proteinas.

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

Hassabis estudid en el Univer
sity College London y es director
ejecutivo de Google DeepMind.
Ahitambién trabaja John M. Jum-
per, que estudic en la Universidad
de Chicago.

Bakerse llevala mitad delodo-
taciondel premio, que este ano as-
ciende a 11 millones de coronas
suecas (1,1 millones de ddlares);
Hassabis y Jumper se dividirdn la
otra mitad.
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