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Autonomiczne odkrywanie, rozwdj i optymalizacja reakcji organokatalitycznych poprzez inteligentne
roboty chemiczne

Chiralno$¢ odgrywa wazng rol¢ w przyrodzie, poniewaz czasteczki o réznej chiralnosci mogg wykazywaé
bardzo roézne wilasciwosci. Zwiazki organiczne, ktore maja nienakladajace si¢ na siebie lustrzane odbicia
nazywane sg enancjomerami. Na przyktad, R(+) limonen ma zapach pomaranczy, podczas gdy jego lustrzane
odbicie, S(-)-limonen, pachnie cytrynami. Ta nieodtagczna wiasciwos$¢ molekularna jest rowniez bardzo wazna
w przypadku czasteczek lekéw, poniewaz podczas gdy jeden enancjomer moze wykazywaé pozadana
aktywnos$¢ farmaceutyczna, drugi moze by¢ nieaktywny lub, co gorsza, toksyczny. Dlatego wazne jest, aby
selektywnie syntetyzowac czasteczki o pozadanej chiralno$ci. Duza cze$¢ dziedziny katalizy chemicznej, a w
szczegolnosci katalizy organicznej, poswiecona jest selektywnej syntezie czasteczek chiralnych. W
organokatalizie, mata czasteczka organiczna, katalizator, jest uzywana do odcisni¢cia wlasciwej chiralnosci
podczas reakcji chemicznej, ktora katalizuje. W ostatnim czasie za opracowanie metod pozwalajacych na
synteze chiralnych czasteczek przy uzyciu takich chiralnych organokatalizatorow przyznano nagrode Nobla.
Jednakze, pomimo ogromnego postgpu, jaki dokonal si¢ w ostatnich dekadach, nadal daleko nam do
efektywnego zaprojektowania syntezy dowolnej chiralnej czasteczki. Zazwyczaj opracowanie nowych metod
(organo)katalitycznych wymaga dtugotrwatej i czasochtonnej optymalizacji, ktéra zazwyczaj wykonywana
jest recznie. Dlatego potrzebne sa nowe technologie wspomagajace, ktore przyspiesza ten proces. Automatyka
i robotyka zaczety odgrywa¢ wazng rolg w naukach chemicznych. Zastosowanie zautomatyzowanych metod
moze przyspieszy¢ proces badawczy, uczynic¢ eksperymenty bardziej powtarzalnymi i uwolni¢ naukowcow od
powtarzalnych zadan, dzigki czemu moga oni skupi¢ si¢ na projektowaniu nowych transformacji. W tym
projekcie proponujemy zbadanie obszaru organokatalizy z wykorzystaniem automatyki chemicznej i robotyki,
ktéra docelowo bedzie kierowana przez sztuczng inteligencje. Zbudujemy wysokowydajng platform¢ o
unikalnej specyfikacji, zdolng do przeprowadzania eksperymentéw chemicznych, automatycznego
oczyszczania produktoéw i okreslania czystosci optycznej z wydajnos$cia okoto 36 eksperymentdéw dziennie (co
odpowiada okoto jednemu miesigcowi pracy zaawansowanego chemika organicznego). Platforma bedzie
dziala¢ w nastgpujacy sposob: rami¢ robotyczne bedzie odpowiedzialne za przygotowanie mieszanin
reakcyjnych i manipulacje¢ cieczami, preparatywne HPLC do oczyszczania i charakteryzacji mieszanin
reakcyjnych oraz HPLC z chiralng fazg stacjonarng do oznaczania nadmiaru enancjomerycznego.
Eksperymenty wykonywane przez platforme beda zaplanowane i zorganizowane tak, aby zmaksymalizowaé
ich wydajno$¢. W pierwszej kolejnosci zademonstrujemy przydatno$¢ skonstruowanej platformy jako
elementu systemu automatycznej optymalizacji, dla ktorego celem bedzie maksymalizacja nadmiaru
enancjomerycznego i wydajnosci danej reakcji katalitycznej. Nastepnie bedziemy dazy¢ do autonomicznego
odkrywania nowych reakcji organokatalitycznych, poprzez zrobotyzowane badanie nowych kombinacji
elektrofilow i nukleofili. Zrobotyzowana platforma bedzie pracowata w tzw. zamknigtej petli, gdzie wyniki
poprzednich eksperymentdéw beda przekazywane do sztucznej inteligencji, ktéra wykorzysta te informacje do
podjecia decyzji, jakie kroki podja¢ w nastepnej kolejnosci, w ten sposob stale uczac si¢ i poprawiajac swoja
wydajno$¢. Platforma bedzie rowniez wykorzystywana jako robotyczny asystent do badania subtelnych
efektow w organokatalizie, takich jak rozpuszczalniki i efekty nieliniowe, ktore sg trudne do zbadania recznie
ze wzgledu na ich czasochlonnos¢. Projekt wygeneruje znaczaca nowa wiedzg i dane, jak inteligentne roboty
chemiczne mogg by¢ zastosowane w syntezie asymetrycznej i pokaze spotecznosci chemikow organikow jak
eksperymentator moze by¢ wspomagany przez automatyke.



