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Generowanie wirtualnych zbiorów cząsteczek chemicznych jest szeroko studiowanym 

tematem od kilku dekad. Jego najbardziej powszechnym celem jest tworzenie bibliotek 

cząsteczek używanych w procesie odkrywania leków/związków aktywnie czynnych. Zadanie 

to opiera się nie tylko na wygenerowaniu zbioru poprawnych związków chemicznych, lecz 

również na ocenie ich właściwości. Często pierwszym krokiem oceny cząsteczek, 

wchodzących w skład biblioteki związków do odkrywania nowych leków jest wykluczenie 

nieobiecujących kandydatów. Ponieważ obecnie stosowane metody cechują się niską 

skutecznością, w ramach mojej pracy doktorskiej brałam udział w stworzeniu modelu 

teoretycznego opartego na uczeniu maszynowym, mającego na celu ocenę właściwości 

lekowych cząsteczek chemicznych (Publikacja 2).  

Generowanie wirtualnych zbiorów cząsteczek może mieć również zastosowanie w 

pracy nad badaniem początków życia na Ziemi. W ramach moich badań brałam udział w 

tworzeniu sieci prebiotycznych reakcji chemicznych, które pozwoliły na stworzenie zbioru 

cząsteczek chemicznych, które mogły powstać na abiotycznej Ziemi. Pozwoliło mi to na 

odkrycie nowych ścieżek syntezy związków istotnych dla życia, jak również samo-

replikujących cykli chemicznych (Publikacja 1). 

Użycie zbioru reakcji chemicznych może mieć również aspekt ekologiczny. 

Komputerowa symulacja reakcji chemicznych startujących ze zbioru 189 odpadów 

przemysłowych pozwoliła na stworzenie ogromnej kolekcji cząsteczek wśród który znalazło 

się m.in. kilkaset leków i związków ochrony roślin. Do oceny ścieżek syntezy powstałych w 

wyniku tej symulacji, stworzona została specjalna funkcja oceny, biorąca pod uwagę zarówno 

aspekty ekologiczne (użycie nieszkodliwych rozpuszczalników, reagentów), jak również 

ekonomiczne (ilość kroków, PMI, lokalizacja produkcji danego odpadu) (Publikacja 4). 

Ważnym aspektem procesu generowania wirtualnych zbiorów cząsteczek jest również 

zaproponowanie prawidłowej ścieżki syntezy związków. Taktyka polegająca na generowaniu 

cząsteczek poprzez komputerową symulację reakcji chemicznych, z uwzględnieniem grup 

niekompatybilnych i innych czynników, jest w tej kwestii najskuteczniejsza. Każdej reakcji, 

na tak wygenerowanej ścieżce, towarzyszy propozycja warunków reakcji. Są one zwykle 

sugerowane na podstawie najbardziej popularnych warunków dla danej transformacji 

chemicznej i nie zawsze muszą być optymalne. Ostatnim aspektem mojej pracy doktorskiej 

była próba odkrycia optymalnych warunków dla sprzęgania związków heteroaromatycznych 

w reakcji Suzukiego-Miyaury (Publikacja 3). W tym celu stworzona została seria modeli 

opartych na uczeniu maszynowym, jednak okazało się że tylko nieznacznie przewyższają one 

predyktor oparty na literaturowej popularności danych warunków. Wynik ten jest ważny 

ponieważ, zwraca uwagę na błędne postrzeganie metod uczenia maszynowego jako 

uniwersalne panaceum oraz na często pomijany fakt, że siła modelu opiera się na jakości 

danych wejściowych, które w przypadku obecnie dostępnych baz reakcji chemicznych są 

często niepełne (brak przykładów negatywnych), a czasem nawet błędne. 

 


