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Zdaje sie, ze zloty okres farmacji dobiegl konca z poczatkiem XXI wieku. Wiele z aktualnie
stosowanych lekow odkryto w ubieglym stuleciu, a wigkszos$¢ chorob nie jest juz tak dotkliwych dla pacjenta
jak kiedys. Czy jest co$ bardziej ekscytujacego niz by¢ czescia tego nowego, wspaniatego §wiata? Niestety,
pozostat jeden szczegolnie intrygujacy i nie do konca poznany aspekt fizjologiczny z ktérym zmaga si¢ cialo
— Starzenie sie.

Istnieje kilka teorii starajacych si¢ wyjasni¢ przebieg tego zjawiska, a tym samym zidentyfikowaé
czynniki odpowiedzialne za jego inicjacj¢ i progresje, ktore moglyby stanowic cel dla potencjalnych lekow.
Prawdopodobnie najlepiej rozpoznawalng teorig jest teoria zaprogramowanego zegara, w mysl ktorej
starzenie si¢ jest celowo powodowane przez wyewoluowane mechanizmy biologiczne w celu uzyskania
przewagi ewolucyjnej. Oznaczatoby to, ze nie ma mozliwo$ci zahamowania tego procesu. Jednak wsrod tych
ponurych prognoz jest pewien promyk nadziei: wiele doniesien naukowych sugeruje, ze funkcjonalne starzenie
si¢ komorek (senesencja) jest spowodowane degradacja struktur biologicznych wchodzacych w sktad cytozolu
i jadra komorkowego na skutek ich nadmiernej oksydacji. Stawia to podwaliny pod tak zwang teorie bledow,
a doktadniej rodnikowq hipoteze starzenia, wedhug ktorej za akumulacje tych uszkodzen odpowiedzialne sa
wolne rodniki, a rezultatem — zaburzenie w ich funkcjonowaniu objawiajace si¢ rozwojem roznych
chronicznych, cigzkich, i czgsto $miertelnych przypadtosci takich jak nowotwory Iub zmiany
neurodegeneracyjne. Mimo ze komorki sg w stanie chroni¢ si¢ do pewnego stopnia przed oksydantami dzigki
wewnatrzkomorkowego $rodowiska o ztozonego ze zwiazkdéw o charakterze redukcyjnym, mechanizm ten
jest coraz mniej efektywnych w dzisiejszych czasach, gdzie nadmierne ekspozycja na promieniowanie
ultrafioletowe, smog i zanieczyszczenia powietrza stanowi glowne zrédlo znacznie podniesionego stezenia
wolnych rodnikoéw w organizmie.

Tradycyjna medycyna chinska, ajurweda i szamanizm wykorzystywaty rosliny do celow
terapeutycznych, a wiedza o ich zastosowaniu byla przekazywana z pokolenia na pokolenie. Dopoki jednak
nie zbadano ich sktadu chemicznego te mityczne, lecznicze moce pozostawaty nieznane. Wsrod nowo
odkrytych substancji, jedna grupa wzbudzila szczegolne zainteresowanie naukowcow ze wzgledu na swoja
aktywnos¢ podobng do biologicznych przeciwutleniaczy — polifenole. Od tego czasu liczne badania
potwierdzity i wcigz potwierdzaja ich dziatanie prozdrowotne.

Celem tego projektu jest opracowanie modeli uczenia maszynowego mogacych wesprzeé
projektowanie nowych lekow o zwigkszonym potencjale antyoksydacyjnym na matrycy dobrze
rozpoznawalnych zwigzkow fitochemicznych. Zakres badan obejmuje analizg dwoch rodzajow aktywnosci:
1) bezposredniego zmiatania rodnikow oraz 2) hamowania enzymow generujacych je in vivo. Rownolegle do
testow laboratoryjnych, przeprowadzanych do ilo§ciowej oceny procesu, wykonane zostang badania z
wykorzystaniem chemii obliczeniowej, ktorych zadaniem bedzie zbadanie mechanizmow molekularnych
lezacych u podstaw obserwowanych zjawisk. Aby wskazaé¢ elementy strukturalne modulujace te aktywnosci,
otrzymane dane zostang wykorzystane do otrzymania ilo§ciowych modeli zaleznosci struktura—aktywnosc.
Nie jest to jednak koniec zatozen projektu, poniewaz ostatecznym celem jest uczynienie go jeszcze bardziej
uzytecznym poprzez przeksztalcenie modeli w algorytmy uczenia maszynowego i umieszczenie ich na
publicznie dostepnym serwerze — w rezultacie inni naukowcy beda mogli bezposrednio wptywac na ich
wiarygodno$¢ przesylajac swoje wyniki eksperymentalne, ktore nastepnie przetworzone przez serwer
dostosujg parametry modli i poprawig ich doktadno$¢. Ponadto, innym istotnym i oczekiwanym benefitem jest
mozliwo$¢ wykorzystanie ich do zmniejszenia kosztow i czasu poSwigconego na badania poprzez odrzucenie
nieaktywnych zwigzké6w na samym poczatku.



