
Machine Learning 
Breve introducción 



Plan de trabajo beca post-doc 
● - Diseñar nuevos inhibidores reversibles de la Cruzipaina (Cz) de mayor 

eficacia y menores efectos secundarios que los descubiertos hasta el 
momento.

Particulares

● - Entrenar modelos de aprendizaje automático para predecir actividades de 
nuevos candidatos a inhibidores de Cruzipaina.

● - Identificar las interacciones intermoleculares claves que permitan entender 
el mecanismo de inhibición de la enzima. 



¿Qué es Machine Learning?
“Machine learning is about extracting knowledge from data. It is a research field at 
the intersection of statistics, artificial intelligence, and computer science.” 

Respuestas 

Preguntas   

Machine Learning 
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Algoritmo 

+ Datos 



Machine Learning / IA Aprendizaje  Supervisado 

Aprendizaje No Supervisado 

Regresión 
Clasificación

Clusterizado
Reducción de dimensiones 

Aprendizaje Reforzado 





Supervised
Unsupervised 
Reinforcement 
Learning

Task 
driven 

Data
driven

Learn from mistakes 



¿Qué tipo de problemas puede ser abordados 
mediante ML?
● Determinar si un tumor es maligno o benigno en una imagen médica. 
● Detectar actividad fraudulenta en transacciones de tarjeta de crédito. 
● Identificar el código zip de letras manuscritas en un sobre. 

● Detectar patrones de acceso anormales en un website
● Segmentación de usuarios según preferencias de usuario. 
● Identificar tópicos (temas) en posteos de blogs. 

Introduction to Machine with Python - Müller - 2016



Conocer los datos y la tarea (task) a realizar



Modelización 
Machine Learning

Deep Learning

Reinforcement learning

Clasificaciones 

Regresiones 

Clasificaciones 

Regresiones 

Modelar la respuesta (comportamiento) de un agente 
(puede ser una red neuronal) en un entorno de 
simulación. 

con una red neuronal 
(cambio en la arquitectura según el 
objetivo)
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Modelización 



 

Deep Learning for self-driving cars lectures - 2019



ML pipeline 



Datos ordenados (tidy data) 
Data cleaning/ data wrangling/ data munging. 



Algunas 
arquitecturas 
importantes



Convolutional Neural Networks (CNNs) 



Recurrent 
Neural 
Networks 
(LSTM)



Qué se realizó 



● Paper 



● Paper 



● Paper 



● Halógenos 
● Optimización de random forest para seleccionar variables. Las muestras 

corresponden a compuestos con y sin halógeno. 

● Optimización de un algoritmo para selección de variables pero para 
interacciones intramoleculares de proteína. 

Siguiente 



Perspectivas 
a futuro



+ Notebooks con modelos generativos 
+ Uso de herramientas de ML para clasificar entre compuestos activos aislados 

y los que tienen efecto sobre el parásito. Calcular la probabilidad de que el 
compuesto activo llegue al blanco y haya efecto.



Modelos Discriminativos / Generativos 

Asume la existencia de P(Y|X) y lo 
calcula a partir de datos de 
entrenamiento

Asume P(X|Y), P(Y)
Calcula P(Y|X) a través de Teorema
de Bayes. 



Gómez-Bombarelli, 2017. 



Generación de moléculas 

● Recurrent Neural Networks (RNN)
● Autoencoders -> VAE
● Generative Adversarial Networks (GANs)
● Reinforcement Learning 
● CNNs (como parte de Autoencoders o GANs)



Desafíos del tema

● Programación (diversidad: R, Python, Tensorflow, PyTorch, OpenAI Gym)
● Matemática (Estadística). 
● Campo en constante evolución. 
● Cantidad de material disponible crece exponencialmente. 
● Cambio en el paradigma de la computación / estadística (En discusión) 


