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AlphaFold

e Una proteina es una cadena (molécula larga) de
amino acidos

e |as proteinas se pliegan formando una
estructura tridimensional.

e La figura que forman determina en muchas
ocasiones su funcién - Entender las
estructuras de las proteinas es un problema
fundamental en biologia
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El Il]]pacto de A]phaFold Breakthrough of the Year 2021, Science

Method of the Year 2021, Nature
Methods — NIUS Q

PORTADA | CIENCIA

Noelia Ferruz, la cientifica
espafiola que disefia proteinas
“revolucionarias” mediante
Inteligencia Artificial

Irene Fernandez + Madrid
% P 04/10/2022 - 01:00h.

La investigadora lleva afios trabajando en el disefio de proteinas con
IANOELIA FERRUZ / NIUS

« Ferruz explica los avances que supone
Alphafold: "Es una herramienta brutal:
nos ha cambiado la forma de trabajar”




Ejemplos donde AlphaFold ya esta acelerando la ciencia

La Iniciativa Drugs for Neglected Diseases Initiative usé AlphaFold para avanzar su investigacion sobre
curas de enfermedades mortales que afectan desproporcionadamente a las partes mas pobres del
planeta (ej. leishmaniasis).

El Centre for Enzyme Innovation estén usando las predicciones de AlphaFold para ayudar a crear
enzimas mas rapidos para reciclar algunos de los plasticos de un solo uso més contaminantes.
Descubrimiento de medicamentos: Insilico Medicine describe como AlphaFold aceler6 la investigacion
para encontrar un medicamento contra el cancer de higado.

Cientificos del EMBL y el MPIBP usaron AlphaFold para modelar y entender el complejo poro nuclear
humano, la maquina molecular méas grande en células humanas que los cientificos han intentado
resolver por mas de una década.

Cientificos del Institute of Cancer Research y el EMBL demostraron que AlphaFold mejora el estado del
arte en prediccion de desorden en proteinas, considerado por los autores de ese estudio como una
revolucion.

Cientificos de varias universidades danesas usaron AlphaFold para modelar la estructura de proteinas
bacteriales que promueven la formacion de hielo. Esto podria contribuir al efecto enfriamiento del hielo
en las nubes.

Un equipo de la Universidad de California San Francisco ha usado AlphaFold para revelar aspectos clave
en el funcionamiento del SARS-CoV-2.

Numerosas historias de investigadores que durante afios han estado intentando obtener la estructura
de una proteina, y finalmente lo han logrado gracias a AlphaFold utilizando un proceso llamado
reemplazamiento molecular.



https://dndi.org/
https://www.port.ac.uk/research/research-centres-and-groups/centre-for-enzyme-innovation
https://arxiv.org/pdf/2201.09647.pdf
https://www.biorxiv.org/content/10.1101/2021.10.26.465776v3.full
https://www.biorxiv.org/content/10.1101/2021.10.26.465776v3.full
https://github.com/normandavey/ProcessedAlphafold/
https://www.biorxiv.org/content/10.1101/2022.01.21.477219v1
https://www.biorxiv.org/content/10.1101/2022.01.21.477219v1
https://www.biorxiv.org/content/10.1101/2021.05.10.443524v1

Descubrir nuevos algoritmos verificablemente
correctos que superen a los actuales en
problemas impactantes



Multiplicacion de matrices en el mundo real
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AlphaTensor
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Problemas del aprendizaje por refuerzo

e Estos sistemas tienen que aprender desde 0 - requieren una enorme
cantidad de recursos

e No son flexibles: problemas distintos requieren arquitecturas distintas

e La solucion es una red neuronal = no son interpretables ni verificables, y
dificiles de implementar

e El codigo de estos sistemas basados en RL es muy dificil de mantener!



LLMs

Sile preguntas aun LLM que
proporcione nuevas soluciones a un
problema:

e Alucinard unasolucion

e O versionaraalguntrozode
codigo de su training set que tenga
alguna relacion con el problema
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Los grandes modelos de
lenguaje de inteligencia
artificial, cada vez menos
flables

Segun un estudio de la Universitat Politécnica

de Valéncia, ValgrAl y la Universidad de

Cambridge, que publica la revista Nature
[26/09/2024]




LLMs para descubrir algoritmos

Como trabajamos con codigo, podemos
combinar:

e un LLM preentrenado, cuyo objetivo
es proporcionar soluciones creativas
en forma de cédigo informatico

e conun "evaluador" automatizado,
gue elimina alucinaciones e ideas
incorrectas.

Al iterar de entre estos dos componentes,
las soluciones iniciales "evolucionan"
hacia nuevos conocimientos.







FunSearch
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Problema del empaquetamiento online

Cuél es la forma més eficiente de empaquetar

objetos de distintos tamanos en cajas?

Es clave en muchos problemas del mundo real,
e

e cargar contenedores con cajas

e asignar trabajos computacionales a

servidores en centros de datos para

minimizar costos.




FunSearch se adapta a cada caso de uso

Funsearch puede automaticamente producir programas / estrategias adaptadas a un caso de uso
especifico

A diferencia de soluciones basadas en redes neuronales, lo que produce FunSearch es cédigo:

Es mas facil de implementar (no necesitas hardware especializado, como GPUs)
No es una caja negra: es mas facil de debuguear

Es mas predecible

Es mas escalable



Casos de uso

Toma de decisiones en tiempo real, como:

e Optimizar un centro de datos
e Asignacion de taxis a clientes
e Automatizacion de lineas de ensamblaje g - \

Heuristicas de busqueda, utiles en tareas

SA:

como: SRl A )

e Transportey logistica
e Diseno de circuitos electronicos
e Optimizacionde lared eléctrica




Conclusion

e Muchas oportunidades a nivel de investigacion parallevar a la |A al siguiente
nivel

e Enormes posibilidades para crear valor en casos de uso reales usando |A



