Sztuczna inteligencja
pokierowata robotami, aby
nauczy¢ je produkowac leki

12 listopada 2022

Nacisng¢ gquzik, aby w kilka chwil z %*atwo dostepnych
sktadnikéw wyprodukowac ktdérys z tysiecy organicznych zwigzkéw
chemicznych, np. lekdéw? Dlaczego nie? Kolejny krok w tym
kierunku umozliwita w*asnie osobliwa wspOtpraca sztucznej
inteligencji (program Polakdéw) z robotami przeprowadzajgcymi
reakcje chemiczne.

Zespoty prof. Marty’ego Burke’a i prof. Bartosza Grzybowskiego
opisujg w ,Science”, jak jeszcze bardziej zautomatyzowad
synteze waznej grupy reakcji chemicznych. Konkretnie chodzi o
reakcje Suzukiego. W reakcjch takich (Nagroda Nobla 2010)
dochodzi do powstania wigzan typu wegiel-wegiel; stosowane sg
one do rozbudowy %tancucha weglowego, tworzacego o0$ czgsteczek
w zwigzkach organicznych. ,Ten typ reakcji pozwala na tgczenie
bloczkéw ze zwigzkéw chemicznych tak %atwo, jak %*aczenie
klockéw lego. To teraz podstawa chemii medycznej. Z obecnie
znanych bloczkéw jestesmy w stanie ztozy¢ wiekszos¢ znanych
lekoéw przeciwnowotworowych” — tiumaczy prof. Grzybowski.

Zespoty zidentyfikowaty ogdélne warunki, w ktdrych
przeprowadzi¢ mozna takie reakcje Suzukiego.

,Praca ta jest ekscytujgcym krokiem w kierunku Swiata, w
ktorym kazdy moze tworzy¢ czgsteczki” — komentuje dla Nauki w
Polsce prof. Marty Burke z Uniwersytetu Illinois.

Juz jakis czas temu prof. Marty Burke z zespotem opracowat
roboty, ktore z dostepnych chemicznych bloczkéw budujg z géry
zadane zwigzki. Przeprowadzajg one reakcje chemiczne i tworza
nawet skomplikowane zwigzki organiczne (ktdérych podstawag sg
YafAcuchy czy pierscienie weglowe). Roboty te byty jednak wciagz
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dopiero na drodze do ,samodzielnosSci”. Przed przeprowadzeniem
kazdej nowej reakcji to cztowiek musiat bowiem wskazaé¢, w
jakich warunkach reakcja powinna zachodzi¢ — czyli np. jaka
jest potrzebna temperatura, jakich dostarczy¢ katalizatordw i
w jakim rozpuszczalniku powinna przebiegal reakcja. Nastepnie
wtasnie takie warunki trzeba byto robotom w maszynie zapewnic.
Szukanie warunkoéw reakcji za kazdym razem, kiedy potrzeba
kolejnego zwigzku, nie byto jednak wymarzong sytuacjag.

Dlatego naukowcy postanowili poszukac jednego uniwersalnego
zestawu warunkéw, w ktérych mozna przeprowadza¢ jak najwiekszag
game reakcji Suzukiego. Chodzit*o o to, by jednakowych, jak
najlepiej dobranych warunkach, mozna by*o produkowa¢ bardzo
rézne zwigzki chemiczne — albo przeprowadzaé¢ wielostopniowe
reakcje, nie zmieniajac warunkoéw reakcji.

»0001lne warunki reakcji sg kluczowe dla automatyzacji chemii.
A to z kolei jest wazne w demokratyzowaniu innowacji
molekularnych” — komentuje prof. Burke.

Znalezienie ogolnych warunkéw do prowadzenia duzej grupy
reakcji to trudne zadanie. Prof. Bartosz Grzybowski (z
Allchemy Inc. ale i z Instytutu Chemii Organicznej PAN oraz
Uniwersytetu UNIST w Korei Pt*d.) w rozmowie z Nauka w Polsce
przypomina, ze ogdélne warunki reakcji na razie sa znane dla
trzech klas reakcji: syntezy peptyddéw, kwaséw nukleinowych
oraz polisacharydow. Dzieki tym odkryciu tych ogdlnych
warunkéw chemicy mogg zaprojektowa¢ cate fragmenty DNA czy
biatek — nawet takie, ktdére nie istniejg w przyrodzie, a
maszyny sprawnie wyprodukujg te zwigzki — nie ,pytajgc” nawet,
jak majg to zrobi¢ (to pomysty, za ktdére przyznano dwa Noble).

Teraz analogiczna sytuacja powstaje dla reakcji Suzukiego. ,Na
Uniwersytecie Illinois powstato juz laboratorium, gdzie
studenci wymys$laja, jaki chca zwigzek organiczny chcag uzyskad,
naciskajg gquzik, a nastepnego dnia dostajg fiolke z
substancja, ktdéra chcieli uzyskaé¢ — bo robot pospinat dostepne
»chemiczne bloczki« w pozadane przez nich zwigzki” — opisuje



prof. Grzybowski. I dodaje, ze dzieki temu rozwigzaniu praca
nad synteza chemiczng nowych zwigzkéw skraca sie z tygodni czy
miesiecy — do godzin.

Niezwykle nowatorski byt sposdéb, w jaki zespdédt poszukiwat
uniwersalnych warunkéw reakcji: do wspétpracy zaprzegnieto
bowiem roboty oraz sztuczng inteligencje.

»Uzylismy do tego modutu zaprojektowanej przez méj zespo6t
sztucznej inteligencji — Allchemy, ktdra przewiduje warunki

reakcji — tzn. proponuje, jak dobra¢ katalizatory czy
rozpuszczalnik, aby wyprodukowaé¢ z danych substratéw jakis
produkt” — titumaczy prof. Bartosz Grzybowski.

W ramach pracy trzeba byto przetestowa¢ bardzo rézne uktady
warunkéw reakcji i znalez¢ te najlepsze. Sztuczna inteligencja
wskazywata wiec robotom, jakie reakcje majg przeprowadza¢ - i
w jakich warunkach trzeba to robi¢. Roboty wykonywaty jej
zalecenia 1 dawaty informacje zwrotng, jak reakcja przebiegta.
Na podstawie tego procesu w tzw. petli zamknietej sztuczna
inteligencja budowata sobie baze wiedzy niezbedng do tego, by
w kolejnych krokach wskazywa¢ robotom droge do jak najlepszego
uktadu warunkoéw.

Roboty wykonaty powyzej 500 takich reakcji. Dzieki temu
sztuczna inteligencja wyrobita sobie niezte pojecie o tym,
ktére warunki reakcji sa korzystne dla bardzo réznych uktadéw.

0 ile wydajnos¢ reakcji chemicznych wymy$lona tradycyjnie
przez najlepszych specjalistdéw — wynosita 25 proc., o tyle
sztuczna inteligencja do spoétki z robotami doszty do
wydajnosci ponad 50 proc. To duza rdéznica — informuje prof.
Grzybowski.

Pytany, czy dzieki temu rozwigzaniu bedg mogty powstal roboty
produkujgce na zagdanie rézne zwigzki, np. leki
przeciwnowotworowe, prof. Grzybowski opowiada, ze to jeden z
zamystow projektu, ktdéry prowadzi — a ktdéry ma finansowanie
DARPA — agendy amerykaniskiej armii.



»,Sterowany przez sztuczng 1inteligencje proces petli
zamknietej, za pomocg ktdrego dokonano tego odkrycia, mozna
teraz zastosowal¢ do rozwigzywania wielu innych trudnych
probleméw. Potagczenie tego podejscia z podejsciem
zautomatyzowanej syntezy modutowej moze w znacznym stopniu
umozliwié¢ odkrywanie nowych funkcji czagsteczek — i to zardéwno
przez specjalistéw, jak i niespecjalistéw” — podsumowuje prof.
Burke.
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