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 Próby stworzenia programów komputerowych zdolnych planować syntezy chemiczne 

dowolnych cząsteczek organicznych – sięgają lat 60-tych XX wieku. Jednak pomimo znacznego 

wysiłku próby te były w dużej mierze nieskuteczne, rodząc pytanie, czy planowanie syntezy organicznej 

można sprowadzić do podstawy algorytmicznej. Nadrzędnym celem mojej pracy doktorskiej było 

wykazanie, że przy pomocy odpowiednio zaprojektowanej bazy danych o reakcjach cząsteczek 

organicznych wraz z algorytmami pomocniczymi – taka redukcja jest rzeczywiście możliwa, a 

planowanie syntezy może być sformułowane raczej jako problem algorytmiczny niż forma „sztuki” 

realizowanej i dostępnej tylko dla ludzkich ekspertów. 

 Weryfikacja tej hipotezy wymagała wielu lat wspólnego wysiłku ode mnie i moich kolegów, co 

ostatecznie doprowadziło do powstania platformy oprogramowania o nazwie Chematica. Po jej 

zakończeniu Chematica musiała zostać zweryfikowana poprzez eksperymentalne wykonanie 

komputerowo zaprojektowanych planów syntetycznych. Ten wysiłek eksperymentalnej walidacji na 

przykładach nietrywialnych, biologicznie aktywnych cząsteczek, był moim głównym wkładem 

w projekt opisanym w niniejszej rozprawie.  

 Rozprawa rozpoczyna się historycznym przeglądem dziedziny, kilkoma wczesnymi próbami 

rozwiązania problemu, a następnie opisem podstaw koncepcyjnych programu Chematica. Następnie 

opisuję udaną walidację komputerowo zaprojektowanych syntez: leku Dronedaron, metabolitu 5β/6β-

hydroksylurazydonu i hydrazonu będącego półproduktem wykorzystanym w syntezie totalnej 

takamonidyny (złożonego, bioaktywnego produktu naturalnego).  

Co ciekawe, plany syntetyczne wygenerowane przez maszynę okazały się bardziej efektywne 

niż plany syntetyczne wcześniej zaprojektowane przez ludzkich ekspertów. Wyniki te stanowią 

pierwszą w historii demonstrację udanego projektu syntetycznego in silico i zapowiadają nową erę 

chemii organicznej, w której chemicy będą mogli przeprowadzać planowanie złożonych syntez za 

pomocą komputerów. 

 

 

 

 

 

  


