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Popularnonaukowy opis badan ,,Zastosowanie uczenia maszynowego w modelowaniu
ilosciowych zaleznosci struktura-wlasciwos¢ (QSPR) dla wybranych substancji
farmaceutycznych”

Prowadzone w ramach rozprawy doktorskiej prace obejmuja istotne zagadnienia dla badan nad rozwojem
lekéw. Proces tworzenia nowej substancji aktywnej farmaceutycznie, bedacej sktadnikiem leku wywierajacym
okreslony efekt terapeutyczny w ustroju, jest procesem dilugotrwatym oraz kosztownym. Ztozono$¢ prac
wykonywanych w celu zaprojektowania, rozwinigcia oraz zapewniania jakosci substancji aktywnej sprawia,
ze pozadane jest wdrazanie alternatywnych technik pozwalajacych na optymalizacj¢ lub przeniesienie czgs¢
zadan do przestrzeni wirtualnej. Wraz ze wzrostem wydajnosci oraz obnizeniem kosztéw prowadzenia
obliczen na komputerach wysokiej mocy ewoluowata idea laboratorium teoretycznego (ang. dry lab) stojacego
w opozycji pod wzgledem wykorzystywanych technik do laboratorium eksperymentalnego (ang. wet lab).
Liczne korzysci ptynace z zastosowania metod teoretycznych w procesach zwigzanych z rozwojem substancji
czynnych sprawily, iz jako naukowiec posiadajacy wyksztatcenie farmaceutyczno-informatyczne
postanowitem wykorzysta¢ potencjal obecny w znanych mi metodach obliczeniowych w badaniach
farmaceutycznych.

Zatozonym celem badan jest okreslenie aplikacyjnosci okreslonych technik uczenia maszynowego w
modelowaniu zaleznos$ci migdzy strukturg chemiczng badanych czasteczek a ich wlasciwosciami. Czestym
scenariuszem spotykanym w laboratorium badawczym jest sytuacja w ktorej znany jest wzor czasteczki
substancji badanej natomiast warto$¢ pewniej wihasciwosci mierzona jest eksperymentalnie. Modele
teoretyczne wigzace strukture chemiczng z okreslonymi wlasciwosciami pozwalaja na oszacowanie pozadane;j
wlasciwosci lub umozliwiaja ograniczenie zakresu badan do czasteczek najbardziej obiecujacych.
Aplikacyjnos¢ modeli teoretycznych posiada szeroki zakres, w moich badaniach podjatem si¢ proby okreslenia
mozliwosci ich zastosowania w procesach istotnych dla zapewnienia jako$ci i rozwoju substancji czynnej.
Procesy wykorzystywane w zapewnieniu jakosci to w szczego6lnosci rozdzial substancji czynnej od
niepozadanych substancji b¢dacych efektem rozktadu w trakcie przechowywania lub powstatych w trakcie
syntezy. Stosowana w tym celu analiza chromatograficzna pozwala na zbadanie zawartosci i identyfikacje
produktow rozktadu, co w efekcie umozliwia okreslenie jakosci substancji aktywnej i zawartosci substancji
toksycznych. Istotng pomoca dla analityka badajacego jakos$¢ substancji czynnej jest okreslenie czasoéw
retencji potencjalnych produktow rozkladu obserwowanych podczas rozdzialu chromatograficznego.
Zastosowanie modelowania komputerowego umozliwia okre$lenie zalezno$ci miedzy strukturami
chemicznymi a czasami retencji. Modele tego typu pozwalaja oszacowacé czas retencji obserwowany podczas
analizy i okresli¢ dla niego prawdopodobne struktury czasteczek. Omijany lub upraszczany jest wtedy etap
identyfikacji czasteczek przy pomocy zaawansowanych metod detekcji. Innym istotnym problemem
wspotczesnej farmaciji sg substancje aktywne o niskiej rozpuszczalnosci. Niska rozpuszczalno$¢ wptywa na
ograniczong mozliwos¢ dziatania terapeutycznego danej substancji czynnej, ze wzgledu na niekompletne jej
rozpuszczenie w plynach ustrojowych. Zjawiskiem badanym jest solubilizacja substancji aktywnych przez
zastosowanie substancji pomocniczych — cyklodekstryn. Zastosowanie cyklodekstryn umozliwia wzrost
rozpuszczalnoéci poprzez tworzenie uktadow o wyzszej rozpuszczalno$ci. Badania te obejmuja pomiar
wzrostu rozpuszczalnosci trudno rozpuszczalnych substancji czynnych i tworzenie modeli zalezno$ci miedzy
strukturg czasteczek tworzacych kompleks a wartoscia okreslajaca wzrost rozpuszczalnosci. Stosowane w
mojej pracy techniki modelowania obejmujg algorytmy uczenia maszynowego, zdolne do dedukc;ji zaleznosci
miedzy strukturami zwigzkoéw chemicznych a zmierzonymi eksperymentalnie warto$ciami. Algorytmy oparte
o metody takie jak sztuczne sieci neuronowe posiadaja zdolnos¢ okreslenia zaleznos$ci na podstawie znanych
danych eksperymentalnych a nastepnie przewidywa¢ pozadane wlasciwosci dla zupetnie nowych czasteczek.
Uczenie maszynowe jest jednym z aktualnie najwazniejszych dziedzin informatyki o realnej aplikacyjno$ci do
problemoéw badawczych w wielu galeziach nauki, dlatego konieczne jest odkrywanie i poszerzanie ich
zastosowania rowniez w farmacji.

Prezentowana przeze mnie tematyka badan naukowych jest odpowiedzig na aktualne problemy badan
farmaceutycznych zwigzanych z procesem rozwoju i zapewnieniem jako$ci substancji czynnych.
Podejmowane przeze mnie proby rozwigzania probleméw badawczych wykorzystuja nowoczesne,
reprezentujgce aktualny stan wiedzy metody zaréwno eksperymentalne jak i teoretyczne. Ufam iz rozwdj
modeli teoretycznych przyczyni sie do poprawy efektywnosci badan co przetozy sie na korzysci dla przysztych
pacjentéw oraz dynamiczny rozwoj nowych terapii farmakologicznych.



