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Program komputerowy planujacy
skomplikowane syntezy chemiczne

Naukowcy "nauczyli" komputer planowania wieloetapowych syntez skomplikowanych
zwiazkow organicznych. Opisane w "Nature" dokonanie polsko-amerykanskiego zespolu
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otwiera droge m.in. do szybszego i tanszego pozyskiwania lekow.

Prace nad automatycznym programem, planujacym syntezy organiczne, prowadzone byty juz od lat
60-tych XX wieku. Systemy ten nie byly jednak w stanie ,mysle¢” dalej, niz jeden krok do przodu -
nie nadawaly sie wiec do planowania ztozonych syntez zwiazkéw organicznych. Zmienia to program
"Chematica", przedstawiony na tamach "Nature".

Autorami dokonania jest grupa trzynastu naukowcow z Instytutu Chemii Organicznej PAN i trojga
z Northwestern University w USA. Pracami nad "Chematica" kierowatl od prawie 20 lat prof. Bartosz
Grzybowski. Prace prowadzit najpierw w ramach start-upu zatoZonego na tym amerykanskim
uniwersytecie, a ostatnio w Instytucie Chemii Organicznej PAN i koreanskim Institute for Basic
Science.

Na przestrzeni lat naukowcy ci opracowali program komputerowy, pozwalajacy na stworzenie
w zasadzie kazdego zwiazku chemicznego, ktéry moze przyj$¢ chemikowi do glowy - nawet, jesli
wykonanie zdawato sie niewykonalne lub bardzo trudne - opisuje w rozmowie z PAP prof.
Grzybowski.

"+Chematica+ umozliwia synteze znanych lub nieznanych do tej pory zwiazkow. Dzieki
+Chematice+, metody ich syntezy mozna tworzy¢ szybciej i wydajniej, bo algorytm moze dobrac
bardziej dostepne surowce niezbedne do syntezy" - dodaje naukowiec. Podaje przyklad réznego
rodzaju zwigzkow, ktore co prawda wystepuja naturalnie w przyrodzie - ale w ograniczonej ilosci.

Wczesniej programy komputerowe wykorzystywane byty tylko do prostych syntez, ktore rownie
dobrze chemicy mogli zaprojektowa¢ w ciggu kilku minut, i to bez pomocy komputera. "Jest jednak
wiele zwiazkéw, ktorych powstanie wymaga az kilkudziesieciu krokow syntezy. Tak jest na przyktad
z taksolem - lekiem na raka. Zeby go wykonaé, trzeba sie naprawde natrudzi¢, bo planowanie
syntezy ztozonych zwiazkéw w chemii jest jej najtrudniejszym dziataniem" - podkreslit prof.
Grzybowski.

Wskazal, ze tego typu skomplikowanych syntez moze sie podja¢ najwyzej okoto tysiaca bardzo
dobrze wykwalifikowanych oséb na $wiecie. Taka praca wymaga jednak miesiecy, a nawet lat.
"System Chematica robi to zaledwie w ciagu kilku godzin i to w sposéb bezbtedny, co potwierdzaja
opublikowane w Nature eksperymenty przeprowadzone we wspolpracy z grupami prof. Jacka
Mtynarskiego z ICHO i Milana Mrksicha z Northwestern - méwi badacz. Wskazuje ze pojawily sie juz
pierwsze prace czotowych amerykanskich uniwersytetéw, ktérych autorzy zweryfikowali poprawnosc
dzialania programu we wlasnych syntezach, np. do produkcji potencjalnych lekéw na COVID.

Algorytm nauczony jest rowniez tworzenia nowych zwiazkéw w taki sposéb, by ich syntezy byly
przyjazne dla sSrodowiska. To oznacza, zZe niezbedne do ich stworzenia komponenty czy tez metody
reakcji nie moga byc¢ toksyczne - wyjasnia naukowiec z PAN. "Chematica" jest tez "sprytna": moze
syntezowacé np. leki w taki sposéb, by obejs¢ znane patenty - potrzebne zwiazki powstaja w sposéb
inny, niz jest to ujete w zastrzezonej procedurze; z innych sktadnikow.

,0procz lekow +Chematica+ radzi sobie tez oczywiscie z planowaniem syntez zwigzkow
wykorzystywanych w innych dzialach przemystu - pigmentéw, feromondéw, czy tez zwigzkéw
uzywanych w nowoczesnej optoelektronice” - dodaje naukowiec.

Prof. Grzybowski méwi, ze naukowcy pracowali nad takim programem praktycznie od momentu
powstania komputeréw. Miat on umozliwi¢ planowanie skomplikowanych syntez chemicznych
z pominieciem udziatu cztowieka. Jeszcze na poczatku XXI w. koledzy po fachu, z ktérymi rozmawiat
prof. Grzybowski - byli przekonani, ze takiego systemu nie da sie opracowac. Dlaczego? Bo system



musiatby umie¢ nasladowac¢ ,natchnione” myslenie chemika i dziata¢ w oparciu o olbrzymia liczbe
regut chemicznych, ktérych jest ok. 100 tys.

"Komputer trzeba nauczy¢ nie tylko +myslenia+ (metodami sztucznej inteligencji), ale tez
zakodowa¢ mu wszystkie podstawowe reguly chemii. To sg czasami bardzo skomplikowane reguty
+inzynieryjne+, dzialajace na poziomie atomow" - opisuje naukowiec.

Przypomniat on podziwiany przez ludzi na $wiecie program, ktéry pokonat mistrza gry w GO, co
niedawno rowniez opisano w "Nature". "W poréwnaniu do GO, chemia syntetyczna jest duzo bardziej
skomplikowana" - skomentowat. I przypomnial, ze nad wykonaniem programu, planujacego
skomplikowane syntezy chemiczne w tréjmiarze, skupiali sie m.in. najwieksi chemicy XX w., tacy jak
Elias James Corey - laureat nagrody Nobla, Ivar Karl Ugi czy Carl Djerassi.

"Jeszcze gdy bytlem doktorantem na Harvardzie, prof. E. J. Corey doradzat mi po wtasnych
nieudanych prébach, by sie przygotowaniem takiego systemu nie zajmowac, bo to byt - w jego ocenie
- problem nie do rozwigzania. To byto ponad 20 lat temu" - wspomina prof. Grzybowski.

Polski badacz - wbrew opinii czesci sSrodowiska - nie porzucit pracy nad systemem, ktory od jego
amerykanskich "poczatkéw" zostal juz skomercjalizowany w ramach korporacji Merck. Obecnie

korzysta z niego kilkanascie gtéwnych korporacji farmaceutycznych i chemicznych na swiecie. Jest
tez dostepny dla niektorych naukowcow.

Zrédlo: pap.pl
http://laboratoria.net/aktualnosci/30077.html

]
07-11-2024

PCI Days 2025 - Targi dla Przemystu
Farmaceutycznego i Kosmetycznego

PCI Days - kluczowe wydarzenie dla przemystu farmaceutycznego.
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Nie tylko szczepienia przeciw HPV wazne w
prewencji raka szyjki macicy

Trzeba tez jednak pamietac o prostym i tanim badaniu.
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Jak skutecznie poradzi¢ sobie z bezsennoscia

Po 40-tce zaczynamy spac coraz krocej i coraz plyce;j.
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Naukowcy stworzyli beton z dodatkiem wody
stlonej zamiast stodkiej

Efekty prac moga by¢ przydatne.
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Nie trzymajmy dzieci pod kloszem z tematem
smierci

Warto rozmawiac z dzieémi na trudne tematy.
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Duzo Swiatla w nocy moze prowadzi¢ do
przedwczesnej smierci

Wykazato badanie z udziatem prawie 90 tys. 0sob.
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Test stania na jednej nodze dobrze okresla
stan zdrowia

Oraz ryzyko zgonu u 0séb 50+.
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Wirtualne zajecia jogi skutecznym remedium
na przewlekly bél plecow

Poinformowano w czasopismie ,JAMA Network Open”.
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