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Projekt ,,Opracowanie nowej ushugi odkrywania zwigzkow
maloczasteczkowych o potencjale terapeutycznym
wykorzystujacej modele sztucznej inteligencji”

Nr projektu
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Celem Projektu jest opracowanie innowacyjnej ustugi umozliwiajacej identyfikacj¢ zwigzkoéw
o wysokim potencjale terapeutycznym, dzialajacych poprzez bezposrednie oddzialywanie z
ludzkimi biatkami lub mRNA, wykorzystujacej oryginalne narz¢dzie oparte na sztucznej
inteligencji stosowane w $cistym powigzaniu z metodami eksperymentalnymi weryfikujacymi
wlasciwosci generowanych struktur. Projekt realizowany bedzie w konsorcjum w ramach
wspolpracy Molecure S.A jako lidera konsorcjum oraz Instytutu Chemii Organicznej Polskiej
Akademii Nauk.

Zakres Projektu obejmuje badania przemystowe (zadania 1-5: zaprojektowanie bibliotek
zwigzkow potencjalnie wigzacych si¢ z mRNA, synteza czasteczek do biblioteki mRNA,
analiza wlasnos$ci zwigzkdw z zsyntetyzowanej biblioteki czasteczek o potencjalne wigzania
mRNA, stworzenie narz¢dzia Al, synteza i weryfikacja wiasciwosci czasteczek otrzymanych
z wykorzystaniem Al) oraz prace rozwojowe (zadanie 6: walidacja narzedzia Al).

W Instytucie Chemii Organicznej PAN bedzie realizowane Zadanie 2: Synteza czasteczek do
biblioteki mRNA. W ramach zadania planowana jest synteza 750 zwiazkow sposrod struktur
wyselekcjonowanych do bazy REALIB, dla ktéorych metodologia zakwalifikowania do bazy
opisana zostata sekcji Zakres planowanych prac B+R w Zadaniu 1. Synteza tych zwigzkow
i okreslenie ich wlasno$ci fizykochemicznych to zadania kluczowe do uczenia narzedzia Al
MOCART, ktore zostanie stworzone w ramach Zadania 4. Zadanie 2 rozpocznie si¢ w trakcie
trwania prac w Zadaniu 1 w momencie wyselekcjonowania do syntezy pierwszych struktur
zwigzkow (10-20 struktur chemicznych) w ramach bazy REALIB. To umozliwi uruchomienie
prac syntetycznych zaplanowanych do realizacji w Zadaniu 2. Realizacja zadania wymaga
zaprojektowania 1 wykonania krotkich syntez zwigzkow heterocyklicznych. Przewaznie beda
to $ciezki 3-6 etapowe i w wielu przypadkach oparte na handlowo dost¢gpnych substratach.
W wigkszosci zwiazki nie beda zawieraty centrow stereogenicznych, ale takie przyktady
rébwniez zostang otrzymane w celu wszechstronnego treningu narzgdzia Al Selekcja 750
zwigzkow z duzej liczby kandydatow (kilkaset tysigcy) pozwala na elastyczny wybdr celow
syntetycznych mozliwych do osiggni¢cia w zaplanowanym czasie, na drodze maksymalnie 6
krokéw syntetycznych. Z jednej strony pozwala to na wybor zwigzkdw o maksymalnie
zréznicowanych parametrach i strukturze, a z drugiej daje mozliwos$¢ wyboru celéw dostepnych
syntetycznie, tym samym niwelujac zagrozenie wynikajgce z niezrealizowania tego etapu.
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W razie niepowodzenia syntetycznego wybranych zwigzkow nadal mozliwe jest wybranie
kolejnych, rownie interesujacych z punktu widzenia realizacji zadania struktur i rozpoczgcie
ich syntezy. W efekcie przeprowadzonych prac w Zadaniu 2 powstanie biblioteka zwigzkow
chemicznych w liczbie 750 w ilo$ci 25 mg oraz o czystosci minimum 95%. Zsyntetyzowane
zwigzki wraz z ich opisem bedg przekazywane z IChO PAN do MOC w transzach, w miar¢ ich
powstawania (szacujemy transze po 10-20 zwigzkéw) w celu realizacji prac przewidzianych
w Zadaniu 3 (ocena zwigzkéw pod katem wihasciwosci fizykochemicznych oraz powinowactwa
do mRNA).

Rezultat Projektu zaktada stworzenie unikalnej ustugi identyfikacji zwigzkow oddziatujacych
z biatkami lub mRNA, z uzyciem opracowanego przez Molecure oryginalnego narzg¢dzia.
Platforma wykorzysta generatywne i predykcyjne modele Al, w tym reinforcement learning,
zintegrowane z eksperymentalng weryfikacja wygenerowanych czasteczek. Zastosowane
rozwigzanie pozwala istotnie skroci¢ czas i1 obnizy¢ koszty procesu drug discovery, dzigki
biezagcemu udoskonalaniu modeli z wykorzystaniem danych generowanych w laboratorium, co
zwieksza trafno$¢ wyboru najbardziej obiecujacych czasteczek i tworzy unikatowa w skali
globalnej przewage konkurencyjna. Projekt zostanie skomercjalizowany w postaci nowej
ushlugi projektowania lekow oferowanej na rynkach mi¢dzynarodowych, adresowanej do firm
biofarmaceutycznych, w tym big pharma, poszukujacych szybszych, tanszych i bardziej
efektywnych metod odkrywania innowacyjnych terapii. Koncowymi odbiorcami rezultatow
Projektu beda pacjenci, dla ktoérych obecnie nie istniejg skuteczne metody leczenia.
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