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AlphaFold i larevolucio de les proteines.

Les proteines sén molécules grans i complexes que realitzen una amplia gamma de
funcions en els organismes vius, des de catalitzar reaccions quimiques fins a transportar
molecules dins de les cél-lules. Cada proteina esta formada per una seqiiencia Unica
d'aminoacids, que s'uneixen com perles en un collaret. La sequéncia d’aquests
aminoacids és el que determina l'estructura tridimensional de la proteina final, que a la
seva vegada determina quina sera la seva la seva funcio.

Pergue ens entenguem, una proteina és com aquells auriculars amb cable que deixem
oblidats en alguna butxaca i queden plegats i entertolligats sobre si mateixos. Amb la
diferéncia que la proteina pot exercir la seva funcid un cop esta plegada, i els auriculars
no tant. Tal com els cables dels auriculars es van embolicant i girant uns al voltant dels
altres, els aminoacids que formen una proteina també es poden torcar i girar de moltes
maneres. Aixo dificulta entendre la seva estructura!
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Precisament, determinar |'estructura d'una proteina és un pas critic per entendre la seva
funcid, pero també és una tasca increiblement dificil. De fet, es poden necessitar anys
d'assaig i error per determinar I'estructura d'una sola proteina mitjancant métodes
experimentals com la cristal-lografia de raigs X o l'espectroscopia de ressonancia
magnetica nuclear (RMN).

Aqui és on entra en joc el protagonista d’avui, AlphaFold. AlphaFold és un algorisme
d'aprenentatge profund desenvolupat per DeepMind, una empresa que va ser comprada
per Google el 2014. Aquest algorisme anomenat AlphaFold va ser creat per predir
l'estructura d'una proteina en funcié de la seva sequiéncia d'aminoacids. Es a dir, en
funcié de les peces que la conformen, perd sense necessitat de tenir la proteina per
estudiar-la. El programa és capac de fer aquestes prediccions sobre plegament
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mitjancant una base de dades massiva que conté les estructures ja resoltes de proteines
conegudes, aixi com una varietat d'altres dades d’interés.

El programa funciona només després d’haver estat entrenat amb aquest conjunt de
dades d'estructures de proteines conegudes que acabem de mencionar. Més
precisament, utilitza una xarxa neuronal profunda per identificar els patrons i les
relacions entre les sequéencies d'aminoacids i les estructures de proteines
corresponents. Un cop s'ha entrenat la xarxa neuronal, es pot utilitzar per predir
l'estructura d'una nova proteina basant-se Unicament en la seva sequéncia
d'aminoacids.

- PERO... QUE ES UNR XARXA NEURONAL PROFUNDA? —

Es com un grup de detectius que treballen junts per resoldre un crim. Com si cada detectiu t& un paper
especific i esta especialitzat en determinats tipus d'indicis, les diferents capes d'una xarxa neuronal
també tenen una tasca especifica al analitzar i interpretar les dades.

De la mateixa manera que els detectius fan servir els indicis i proves que recopilen per reconstruir una
imatge del que va passar en un crim, una xarxa neuronal fa servir les dades amb les que ha estat entre-
nada per fer prediccions o prendre decisions sobre noves dades que se li presenten. Com més dades ha
apreés la xarxa, millor es torna a 'hora de fer prediccions precises!
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En general, una xarxa neuronal profunda eés un tipus d'algorisme d’aprenentatge automatic dissenyat per
imitar la forma en qué el cervell huma processa la informacié. Utilitzant diverses capes de nodes intercon-
nectats, i podent analitzar dades complexes i fer prediccions amb una precisidé impressionant.
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Una de les innovacions clau d'AlphaFold és la forma en qué integra multiples fonts de
dades per fer les seves prediccions. A meés de la seqiiéncia d'aminoacids, el programa
té en compte una amplia gamma d'altres dades, incloses les distancies entre parells
d'aminoacids de la cadena de proteines, els angles entre els aminoacids adjacents i les
posicions relatives de diferents parts de la proteina.

Mitjancant aquest enfocament, AlphaFold és capac de fer prediccions molt precises de
I'estructura d’'una proteina. De fet, amb un nivell de precisio que rivalitza o supera el de
meétodes experimentals com la cristal-lografia de raigs X o I'espectroscopia RMN, que
hem mencionat anteriorment. De fet, a I'experiment de prediccié a cegues "CASP" del
2020, AlphaFold va poder predir I'estructura de gairebé totes les proteines del conjunt
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de proves amb un nivell de precisi6 que era competitiu amb aquests meétodes
experimentals, una gesta increible.

~ PRECISIO EN MODELATGE DE PROTEINES Al CASP ——
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® Prediccio

Les implicacions d'aquest aveng¢ son molt importants. Amb la capacitat de predir
I'estructura de les proteines amb més precisié i eficacia que mai, els cientifics
poden ja obtenir nous coneixements sobre els mecanismes subjacents de
moltissimes malalties i desenvolupar tractaments més efectius per a condicions
com el cancer, I'Alzheimer i el VIH (virus causant de la SIDA).

A més, la tecnologia darrere d'AlphaFold podria tenir implicacions més amplies
per al camp de la intel-ligencia artificial i I'aprenentatge automatic. El programa
€s un bon exemple de com els algorismes d'aprenentatge profund es poden
utilitzar per resoldre problemes cientifics complexos i podria obrir el cami per a
nous avencos en una amplia gamma de camps, des de la ciéncia dels materials
fins a la modelitzacio6 del clima.

En general, AlphaFold representa un aveng¢ important en la nostra capacitat
d'entendre i manipular els components de la vida. Tot i que les implicacions
d'aquesta tecnologia encara s'estan explorant, té el potencial de capgirar
completament com abordem actualment els problemes cientifics complexos en
camps de la medicina o altres ciéncies de la vida. De fet, de ben segur que ja
heu sentit a parlar sobre altres algorismes basats en xarxes neuronals com el
famdés chatGPT. De fet, la versid meés recent (versié 4) de ChatGPT va aprovar
I'examen de llicéncia medica dels EUA amb molt bona nota nota.

Agafem-nos fort que venen temps de canvis! Ens veiem a la propera entrada de
Xarrup de Ciencia!
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