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Caracterización de interacciones moleculares a partir de simulaciones
computacionales→ diseño/optimización de moléculas
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¿ Quiénes somos y qué hacemos?



Ejemplos (en producción)
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El problema del plegamiento
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https://github.com/qiskit-community/qiskit-research/blob/main/docs/protein_folding/protein_folding.ipynb

Aproximación con computación cuántica
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Implementación de una interfase

Fauchère, J., and Pliska, V. 1983. Hydrophobic parameters of
amino-acid side chains from the partitioning of N-acetyl-amino-
acid amides. Eur. J. Med. Chem. 8: 369–375

Fase I

Fase II
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Hfase(q) = S (Dpolaridad · signo · K)a

Aproximación de Chebyshev



Sistemas de prueba

Hidrofóbica Hidrofílica Anfifílica



200 iteraciones -> 99 s

Resultados



Resultados

D= -0.5

Agua

Aceite

Agua

D=1

Aceite
Aceite

Agua
D= 0.5

Agua

Aceite

D= -0.5

Agua

Aceite

Agua

Aceite

Hidrofóbica Hidrofílica Anfifílica



Conclusiones

• Ventaja cuántica en problemas de plegamiento de péptidos → eficiencia de muestreo,
principalmente cuando crece el número de aminoácidos ya que el espacio de posibles soluciones
crece exponencialmente.

• Hemos conseguido implementar el efecto de una interfase que separa dos medios de diferente
polaridad, para modelar la superficie de una membrana.

• Nuestra implementación de la interfase es eficiente, ya que no precisa aumentar el número de
qubits.

• El modelo tiene muchas aproximaciones que hacen que los resultados todavía no sean útiles desde el
punto de vista práctico, principalmente por el reducido número de partículas que se pueden modelar
y por la aproximación discreta de las posiciones de estas partículas.

• Muchas oportunidades de optimización utilizando nuevos algoritmos de computación cuántica y
grandes expectativas en mejora de hardware.
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