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DEGRADACJA NIEBEZPIECZNYCH ZWIAZKOW CHEMICZNYCH DO CENNYCH BLOKOW
BUDULCOWYCH: OD PLANOWANYCH KOMPUTEROWO SCIEZEK DO WALIDACIJI
EKSPERYMENTALNEJ

Pomimo niezliczonych korzysci dla spoteczenstwa - w postaci lekow ratujacych zycie, nawozow,
uzytecznych materialow itp. - chemia jest czesto postrzegana jako globalny truciciel odpowiedzialny za
gromadzenie si¢ niebezpiecznych odpadow w glebie i oceanach. Chociaz to nie chemicy sa bezposrednio
odpowiedzialni, chemia jako dyscyplina powinna by¢ lepiej dostosowana do polityki Scistej kontroli,
recyklingu i ponownego wykorzystania przemystowych odpaddéw chemicznych. Niniejszy projekt ma na
celu wspieranie tego dostosowania poprzez wykorzystanie nowoczesnych obliczen chemicznych do
projektowania nowych drdg syntezy, za pomoca ktorych odpady chemiczne sa rozktadane na nietoksyczne
i cenne bloki budulcowe. Proponowane badania maja na celu zautomatyzowanie i usprawnienie
projektowania syntez dla tak zwanej chemii cyrkularnej.

Do niedawna stosowanie syntezy wspomaganej komputerowo byto ograniczone do raczej prostych
czasteczek docelowych. To ograniczenie zostalo przezwyciezone dopiero w tym roku wraz z publikacja
naszych artykutow demonstrujacych eksperymentalng walidacje syntez zaprojektowanych komputerowo,
prowadzacych do roznych ztozonych produktéw naturalnych i kluczowych czasteczek zaangazowanych w
formowanie si¢ zycia na pierwotnej Ziemi.

W obecnym projekcie wykorzystam niektore z tych przelomowych narzedzi teoretycznych, aby
umozliwi¢ odkrycie nowych $ciezek degradacji, w wyniku ktorych szkodliwe substancje zostana
przeksztatcone w strukturalnie mniejsze, ale chemicznie przydatne produkty koncowe. W szczegolnosci
oprogramowanie, ktorego bede uzywala, szybko wygeneruje duze sieci mozliwosci syntetycznych
obejmujacych wszystkie mozliwe plany degradacji interesujacej nas substancji (rysunek 1). Reguty reakcji
uzywane do generowania sieci beda obejmowaty zaré6wno reakcje chemiczne, jak i biokatalityczne,
umozliwiajac tym samym komputerowi planowanie bardziej przyjaznych dla srodowiska drog degradacji.
Odpowiednie funkcje oceniajace i filtry oparte na sztucznej inteligencji pozwolg zidentyfikowac
najbardziej ekonomiczne $ciezki bez udziatu toksycznych potproduktow. Te $ciezki zostang nastgpnie
poddane walidacji eksperymentalnej. Podsumowujac, mam zamiar zaprojektowaé komputerowo, a
nastepnie realizowa¢ w laboratorium drogi degradacji rozpoczynajace si¢ od wielu barwnikow, toksyn,
pestycydow lub zwigzkow pochodzacych z biomasy. Walidacja i publiczne rozpowszechnienie tych planéw
zademonstruje uzyteczno$¢ mojego podejscia i bedzie cennym dodatkiem do obecnego repertuaru
technologii degradacji odpaddw.
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Rysunek 1. Przyktad ,,drzewa” degradacji ilustrujagcego mnogo$¢ mozliwosci.



