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Spektroskopia NMR jako jezyk molekularny: podejscie oparte na uczeniu glebokim do
przewidywania bioaktywnosci

Sztuczna inteligencja (Al) wkracza do $wiata chemii nie tylko jako narzedzie przyspieszajace analize
danych, ale jako technologia, ktéra zmienia sposdb, w jaki patrzymy na materi¢. W tradycyjnych
modelach komputerowych czasteczki przedstawiane sa za pomoca tzw. ,,0dciskow palcow” —
uproszczonych, binarnych wektoréw, ktore koduja jedynie podstawowe informacje o strukturze
zwigzku. Taki zapis, cho¢ wygodny, gubi wiele istotnych szczegolow — jak rzeczywisty ksztatt
czasteczki, rozktad elektronow czy wpltyw otoczenia biologicznego.

W tym projekcie proponujemy co$ wiecej niz tylko ,,matematyczne skroty”. Zamiast uczy¢ algorytmy
rozpoznawania uproszczonych symboli chemicznych, dajemy im narzedzia, ktére pozwalaja ,,widzie¢”
i,,slysze¢” czasteczke niemal tak jak cztowiek — poprzez widma spektroskopowe, a konkretnie przez
wirtualne widma NMR, generowane na podstawie struktury chemiczne;.

Widma NMR to jedno z najwazniejszych narzedzi chemii eksperymentalnej — pozwalajg zobaczy¢, jakie
atomy znajduja si¢ w czasteczce, jak sg potaczone i w jakim Srodowisku chemicznym funkcjonuja.
Dzigki nowoczesnym metodom obliczeniowym (w tym teorii funkcjonatu gestosci, DFT), mozemy dzi$
generowac takie widma komputerowo, bez potrzeby wykonywania kosztownych eksperymentow.

Projekt taczy te dane z zaawansowanymi sieciami neuronowymi — grafowymi sieciami neuronowymi
(GNN), ktére przypominaja sposob, w jaki neurony w mozgu przetwarzaja informacje o powigzaniach,
oraz konwolucyjnymi sieciami neuronowymi (CNN), wyspecjalizowanymi w rozpoznawaniu
wzorcow. Dzieki temu tworzymy hybrydowe modele, ktore nie tylko przewidujg aktywno$¢ biologiczng
czasteczek, ale rowniez potrafia ja wyjasnic.

Modele beda trenowane do rozpoznawania aktywnosci wobec trzech waznych receptorow zwiazanych
z o$rodkowym uktadem nerwowym:

e receptora serotoninowego 5-HTs, odpowiedzialnego m.in. za pami¢¢ i funkcje poznawcze,
e receptora p-opioidowego (MOR), kluczowego w regulacji bolu i mechanizmach uzaleznienia,
e oraz receptora histaminowego Hs, odgrywajacego role w czuwaniu, $nie i neurodegeneracji.

Sa to cele trudne — nie tylko dlatego, Ze sa biologicznie zlozone, ale tez dlatego, ze drobne zmiany w
strukturze czasteczki moga prowadzi¢ do dramatycznie roznych efektow biologicznych (zjawisko tzw.
,-klifow aktywnosci”). Tradycyjne metody czgsto sobie z tym nie radzg — nasze modele, wzbogacone o
dane spektroskopowe, majg szans¢ uchwyci¢ te niuanse.

Co wigcej, projekt nie ogranicza si¢ do przewidywania ,,czy co$ dziata”. Dzigki metodom wyjasnialnej
Al (np. SHAP), jesteSmy w stanie wskazaé, ktora czes¢ widma lub ktory fragment czasteczki
odpowiada za przewidywang aktywnosc. To nie tylko zwigksza zaufanie do modelu, ale daje chemikom
realne wskazowki do projektowania lepszych zwiazkow.

W efekcie projekt ma szans¢ zrewolucjonizowaé sposob, w jaki prowadzimy wirtualny screening
zwigzkéw chemicznych — czynige go bardziej trafnym, przejrzystym i opartym na rzeczywistej chemii,
a nie tylko statystycznej korelacji. To krok w strong sztucznej inteligencji, ktora rozumie chemie, a
nie tylko ja symuluje.



