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1.DATOS DEL TFG OFERTADO:

“Aplicacién de la Inteligencia Artificial para el desarrollo de una herramienta informatica de prediccion
funcional de proteinas”

Introduccion

La capacidad de predecir la funcién de una proteina a partir de su secuencia de aminodacidos es crucial para
entender su papel bioldgico y su potencial aplicacién en diversos campos, como la medicina, la
biotecnologia y la investigacidon farmacéutica. Dentro de este dmbito se engloban una serie de problemas
de indole diversa: anotacién funcional de secuencias, prediccion de unién a ligandos (docking), clasificacion
funcional de proteinas y prediccién de contactos cuaternarios e interaccién proteina-proteina, son algunos
de ellos.

Son todos ellos problemas no resueltos, de gran relevancia estratégica en el campo de la biocomputacién,
qgue han recibido una considerable atencidn a lo largo de los Ultimos afios. La prediccién funcional de
proteinas es clave, de hecho, en diseio e ingenieria de proteinas, en la identificacion de dianas terapéuticas
y biomarcadores y en gendmica funcional, tanto en la vertiente de anotacién de genomas como en la
busqueda de homdlogos funcionales.

En este trabajo de fin de carrera, se propone el desarrollo de un prototipo de herramienta informatica
basada en Inteligencia Artificial (IA) para predecir la funcion de proteinas. Los recientes avances en el
desarrollo de algoritmos de IA cada vez mds potentes y los resultados espectaculares obtenidos en los
ultimos afos en el campo de la prediccion de la estructura tridimensional de proteinas, hacen suponer que
su potencial para predecir la funcidn de una proteina a partir de su secuencia o de su estructura puede ser
muy grande.

Para abordar el problema existen varios algoritmos y modelos que podran emplearse como punto de
partida: redes neuronales, arboles de decisién aleatorios (“Random Forests”) y maquinas de vector soporte
(“Support Vector Machines” o “SVM”) y modelos lingisticos basados en GPT3 y GPT4 entre otros.
Asimismo, disponemos de varios repositorios y bases de datos que podrian emplearse para entrenar los
algoritmos y obtener los modelos adecuados. Destacan entre ellas: Uniprot (https://www.uniprot.org/),
Protein Data Bank (PDB) (https://www.rcsb.org/), Pfam-InterPro (https://www.ebi.ac.uk/interpro/) y GO
(http://geneontology.org/).

El prototipo sera implementado sobre alguna de las librerias de “machine learning” disponibles en Python
(TensorFlow, Keras, Scikit-Learn o PyTorch) y dispondra de una interface grafica (“front-end”) y amigable
implementada en el entorno de desarrollo rapido de aplicaciones Lazarus (basado en Free Pascal), aunque
se consideraran también otras opciones como Tkinter o PyQt, disponibles como paquetes y librerias de
Python.

Objetivos

1. Disefio de una estrategia completa (“workflow”) para la prediccién funcional de proteinas basada en
técnicas de aprendizaje automatico (“machine learning”) e inteligencia artificial. Este objetivo incluira la
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revisién de la bibliografia, la identificacién de las bases de datos y los algoritmos de |IA adecuados, la
definicidn y configuracion de las herramientas informaticas necesarias y la eleccidn de los oportunos
indicadores estadisticos que permitan la evaluacion de los resultados obtenidos.

2. Diseio e implementacién de una interfaz de usuario intuitiva y flexible para la herramienta de prediccién
funcional de proteinas que permita construir la matriz de caracteristicas (“features”), configurar y entrenar
el algoritmo de aprendizaje para crear diferentes modelos predictivos vy, finalmente, probar los modelos
obtenidos y evaluar la calidad de sus predicciones.

Metodologia

Recopilacidn y preparacion de datos: Se recopilaran conjuntos de datos de proteinas con funciones
conocidas y se realizard un pre-procesamiento adecuado para garantizar la calidad y la integridad de los
datos.

Desarrollo del modelo de IA: Se utilizaran algoritmos de aprendizaje automatico supervisado, como redes
neuronales, “random forest” o “SVM” para entrenar un modelo capaz de predecir la funcidn de las
proteinas.

Implementacién de la herramienta informatica: Se creara una interfaz de usuario amigable y de facil uso
gue permita a los usuarios ingresar la secuencia de aminodcidos de una proteina y obtener la prediccién
funcional correspondiente.

Evaluacion y validacidn: Se realizaran pruebas y analisis sistematicos para evaluar la precisién y el
rendimiento de la herramienta en comparacién con las funciones conocidas de las proteinas de prueba.

Optimizacién y mejoras: Se buscaran formas de mejorar la precisién y eficiencia de la herramienta a través
de la optimizacidén de parametros y la exploracidn de nuevas técnicas de IA.

Documentacién y presentacion: Se elaborard un informe detallado del trabajo realizado, incluyendo la
descripcién de la metodologia, los resultados obtenidos y las conclusiones derivadas del estudio.

Tabla de actividades y dedicacion

) Planteamiento, orientacién, supervision, y
estimada: ., . 20
preparacion de la memoria
Preparacion de la memoria 9
Desarrollo del trabajo 120
Exposicion del trabajo 1
TOTAL (6 ECTS) 150 horas

OFERTADO POR:
Profesor del Departamento
Profesor del Departamento junto con Empresa o Institucién
Propuesto por alumno (*)
(*) En el caso de TFG propuesto por alumno, por favor completar la siguiente informacién sobre el
mismo:
Apellidos: Nombre:
e-mail institucional:




N

. MODALIDAD:

Estudio de casos, tedricos o practicos, relacionados con la tematica del Grado
Elaboracién de un informe o un proyecto de naturaleza profesional

Elaboracién de un plan de empresas

Simulacién de encargos profesionales

Trabajos experimentales, de toma de datos.

Trabajos bibliograficos sobre el estado actual de una tematica relacionada con el Grado.

No vk wNe

Trabajos derivados de la experiencia desarrollada en précticas externas.

3. COMPETENCIAS Y RESULTADOS DEL APRENDIZAJE:
CG2 - Capacidad para la modelizacion, simulacion y optimizacién de procesos y productos
biotecnoldgicos.

CG5 - Conocer los principios basicos de la estructura y funcionalidad de los sistemas
biol6gicos.

CG8 - Disefiar nuevos productos a partir de la modificacién de organismos y modelizacion
de fendémenos bioldgicos.

CB2 - Que los estudiantes sepan aplicar sus conocimientos a su trabajo o vocacion de una
forma profesional y posean las competencias que suelen demostrarse por medio de la
elaboracion y defensa de argumentos y la resolucién de problemas dentro de su area de
estudio

CB3 - Que los estudiantes tengan la capacidad de reunir e interpretar datos relevantes
(normalmente dentro de su area de estudio) para emitir juicios que incluyan una reflexién
sobre temas relevantes de indole social, cientifica o ética

CB4 - Que los estudiantes puedan transmitir informacion, ideas, problemas y soluciones a
un publico tanto especializado como no especializado

CB5 - Que los estudiantes hayan desarrollado aquellas habilidades de aprendizaje
necesarias para emprender estudios posteriores con un alto grado de autonomia
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5. ACLARACIONES PARA EL ESTUDIANTE:

Para la realizacidén de este TFG es altamente recomendable cursar la asignatura de Ingenieria de
Proteinas o disponer de conocimientos previos del entorno de programacién que se emplea en dicha
asignatura (Lazarus o Free Pascal).

3. DATOS DEL TUTOR/A UGR:

Apellidos: Reyes Zurita Nombre: Fernando J.
Teléfono: 958 24 32 52 e-mail: ferijes@ugr.es
Apellidos: Ramirez Rodrigo Nombre: Hilario
Teléfono: 958 24 32 52 e-mail: hilario@ugr.es

**En el caso de trabajos desarrollados en Empresas u otras Instituciones ajenas a la Universidad de Granada, por favor
completar la siguiente informacion:

TUTOR/A DE LA EMPRESA O INSTITUCION:
Apellidos: Nombre:
Empresa/institucion:
Teléfono: e-mail:
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