Metodi di machine learning applicati al
disegno de novo di proteine ingegnerizzate
(tutti 1 curricula)

Orari: 16:00-18:00 (3 CFU, 24 ore)

Il corso delinea le basi metodologiche dell’lA applicata alla modellistica e al disegno de
novo di proteine. Il programma analizza infrastrutture di supercalcolo, algoritmi di
predizione (AlphaFold) e strumenti generativi come RFdiffusion e Bindcraft. Sessioni
pratiche su webserver e Google Colab consolidano la comprensione dei workflow
bioinformatici applicati a casi studio reali. L'obiettivo & fornire gli strumenti concettuali
per approcciare lo sviluppo di proteine ingegnerizzate a scopo terapeutico nel contesto
della Medicina di Precisione.

Modulo 1: Introduzione al modelling molecolare

19/05 - Introduzione al modeling molecolare.
21/05 - Richiami di biologia strutturale su macromolecole biologiche.

26/05 - Introduzione alle tecniche sperimentali per la risoluzione di complessi
biomolecolari (cristallografia a raggi X, risonanza magnetica nucleare, microscopia
crioelettronica).

28/05 - Presentazione delle infrastrutture moderne di supercalcolo (HPC) usate per
applicazioni computazionali e di intelligenza artificiale.

Modulo 2: Algoritmi di machine learning per la predizione strutturale

04/06 - Introduzione ai metodi computazionali e bioinformatici classici.
09/06 - Basi teoriche dei nuovi algoritmi per la predizione strutturale (e.g. AlphaFold).

11/06 - Case studies presi dalla letteratura recente sulle applicazioni di questi metodi nel
contesto della Medicina di Precisione.

15/06 - Sessione pratica sull'utilizzo di queste applicazioni tramite webserver (e.g.
AlphaFold Server).



Modulo 3: Disegno de novo di proteine ingegnerizzate
18/06 - Algoritmi per il disegno de novo di proteine ingegnerizzate con potenziali attivita
terapeutiche (e.g. RFdiffusion, Bindcraft).

23/06 - Case studies presi dalla letteratura recente sulle applicazioni di questi metodi nel
contesto della Medicina di Precisione.

30/06 - Sessione pratica sull'utilizzo di queste applicazioni tramite webserver (e.g.
Google Colab).

02/07 - Esercitazione finale.

Credit: lan C. Haydon / Baker Lab, University of Washington.



