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Sztuczna inteligencja zbada bezpieczenstwo
nieznanych nanoczastek

Program, ktdory wykorzystuje sztuczna inteligencje do przewidywania toksycznosci
i wlasciwosci nanoczastek tlenkow metali przygotowuja naukowcy z Gdanska. Dzieki
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aplikacji nanoQSAR Toolbox mozna bedzie wirtualnie przeszukiwa¢ miliony nieznanych
jeszcze swiatu materialdw, by znalez¢ te o najlepszych wlasciwosciach, ktore jednoczesnie
sa bezpieczne dla zdrowia czlowieka i dla srodowiska.

Nanoczastki - w uproszczeniu mowiac - to struktury o srednicy 1-100 nm (takich rozmiaréw nie
widac jeszcze pod mikroskopem optycznym). To zwykle uklady potaczonych ze soba réznych
czasteczek chemicznych. Moga przybiera¢ niezwykle ksztalty - np. pitek, rurek, widkien, szesciandw,
klatek, igietek...

Wlasciwosci nanoczastek sa czesto zupelnie inne niz wlasciwosci zwiazkow chemicznych, z ktorych
sie sktadaja. Mozliwosci projektowania nanoczastek sa praktycznie nieograniczone. Dlatego
nanomaterialy - a wiec materialy zbudowane z nanoczastek - sa tak atrakcyjnym tematem do badan.

Prof. Tomasz Puzyn z Uniwersytetu Gdanskiego i spotki QSARLab - spin-offu zatozonego przez
pracownikéw Wydziatu Chemii UG - ttumaczy w rozmowie z portalem Nauka w Polsce, ze wsrdéd
nanoczastek cieszacych sie najwiekszym zainteresowaniem naukowcédw i przemystu byty dotad
nanoczastki tlenkow metali, zwlaszcza tlenku tytanu, cynku i krzemu.

I tak ditlenek tytanu jest nadzieja w produkcji farb, ogniw fotowoltaicznych, ma swietne mozliwosci
katalityczne, a takze potencjal w zastosowaniach medycznych i kosmetykach. Pytanie, w co ten
zwiazek “przystroi¢” w skali nano, zeby najlepiej wykorzysta¢ jego potencjat.

Teraz firmy, ktére korzystaja z tlenku tytanu i maja nadzieje, ze stosowane przez nie nanoczastki da
sie jeszcze udoskonali¢, zyskaja nowe narzedzie do poszukiwania nanoczastek o wymarzonych
wlasciwosciach.

Wykorzystujac dostepne zbiory danych o wlasciwosciach nanoczastek, zespot ze spotki QSARLab
przygotowal program o nazwie nanoQSAR Toolbox (w skrdécie: nQTb) bazujacy na sztucznej
inteligencji, ktéry prognozuje, jakie beda wtasciwosci innych nanoczastek, rdwniez takich, ktore
nigdy jeszcze nie powstaty w zadnym laboratorium swiata.

Program jest w stanie przewidzie¢ wlasciwosci danego nanomaterialu oraz sprawdzi¢, czy bedzie on
toksyczny i szkodliwy dla Srodowiska. A informacje takie bedzie mozna uzyska¢ zanim jeszcze
zacznie sie prace nad synteza takiego uktadu. ,Pozwoli to unikng¢ niepotrzebnych kosztow
i oszczedzi¢ czas, eliminujac btedy jeszcze przed ich popelnieniem” - komentuje prof. Puzyn. Na razie
program jest w stanie przewidzie¢ wtasciwosci nanoczastek na bazie ditlenku tytanu, a z czasem -
rowniez tlenku cynku i krzemu.

Do tej pory nowe nanoczastki przygotowywane byty “empirycznie”. “W laboratoriach syntetyzowano
np. 5 nowych nanoczastek z tlenkiem tytanu i testowano ich wtasciwosci, co trwato miesiacami czy
latami. A teraz - dzieki naszej aplikacji - mozna bedzie szybko przetestowa¢ w komputerze
wlasciwosci i wstepnie sprawdzi¢ toksycznos¢ 5 min réznych nanoczastek” - opisuje naukowiec.

Prof. Puzyn zdradza, ze jedno z rozwiazan znalezione dzieki modelom matematycznym
zaimplementowanym w programie juz wkrétce trafi do produkcji. “W urzadzeniach wentylacyjnych
stosuje sie katalizatory z nanoczastkami tlenku tytanu. Pomagaja one m.in. skuteczniej wychwytywac
i niszczy¢ wirusy z powietrza” - opisuje. Stosowane jednak dotad nanoczastki, aby lepiej dziataty,
nalezalo naswietla¢ swiatlem UV, co nie bylo rozwigzaniem optymalnym. Poszukiwano wiec
nanoczastek, ktore dzialalyby rownie skutecznie, ale oSwietlone swiatlem widzialnym. Takie
nanoczastki - dzieki programowi z Gdanska - juz sie udalo znalez¢ i wstepnie przetestowac. Ich
wdrozeniem do produkcji zajmuje sie juz jedna z polskich firm - uSmiecha sie prof. Puzyn.



Badacze wspoétpracuja tez z Chinska Akademia Nauk w poszukiwaniach nanoczastek, ktore
wykorzystywane beda w transporcie lekéw do moézgu w terapii choréb neurodegeneracyjnych (np.
choroba Alzheimera, Parkinsona).

Naukowiec zaznacza, Ze prognozowanie wtasciwosci nanoczastek to o wiele trudniejsze zadanie niz
prognozowanie witasciwosci ,klasycznych” zwigzkéw chemicznych. Nanoczastki bowiem moga
zmienia¢ swoja budowe i ksztalt w zaleznosci od warunkéw, w jakich beda sie znajdowac. I tak np.
w roznych warunkach nanoczastki moga taczy¢ sie w wieksze aglomeraty albo rozpadaé¢ na mniejsze
czesci. A to prowadzi do zmian w ich wtasciwosciach. Naukowiec podaje przyktad, ze w jamie ustnej,
gdzie pH jest wyzsze, ta sama nanoczastka moze mieé¢ zupelnie inne wtasciwosci niz w zotadku,
gdzie odczyn jest silnie kwasny.

Takiego za$ rodzaju informacje trzeba uwzglednic, jesli chce sie prognozowac toksycznosé danej
nanoczastki i mozliwosci jej uzycia w konkretnych zastosowaniach. I nad tym wtasnie pracuja polscy
naukowcy.

O wyzwaniach zwigzanych z opisem struktury nanoczastek na potrzeby informatyki predyktywnej
zespo6t z UG i QSAR Lab wspdlnie z naukowcami z kilku osrodkéw na swiecie pisze w artykule

opublikowanym wtasnie w “Nature Nanotechnology” https://www.nature.com/articles/s41565-022-
01173-6.

Na razie ludzka wyobraznia ogranicza ludzi w projektowaniu nanoczastek o niezwyklych
wlasciwosciach. Programy wykorzystujace sztuczng inteligencje i uczenie maszynowe majg wspomaoc
ludzka wyobraznie i umozliwi¢ szybsze wymyslanie i testowanie nieznanych nanoczastek
o niewyobrazalnych witasciwosciach. Dzieki polskim naukowcom wspomaganie wyobrazni zyskuja
badacze projektujacy nowe nanomateriaty.

Prace nad aplikacja mozliwe sg dzieki dwém grantom z Narodowego Centrum Badan i Rozwoju.
Zrédlo: pap.pl
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Zdrowych i Pogodnych Swiat Bozego
Narodzenia

Najserdeczniejsze zyczenia zdrowych, radosnych i pogodnych Swiat Bozego Narodzenia.
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Zapraszamy na wyjatkowa edvcie Targow PCI
Days 2025!

Odbeda sie one w dniach 11-13 czerwca w Expo XXI w Warszawie.
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Zawal juz dawno przestal bvc chorob
mezczyzn

Kobiety czesto nie czuja typowych bélow co skutkuje gorszymi wynikami.
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Swiateczna apteczka

Szczypta umiaru i cos na zgage
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Radioaktywny pluton sie nie ukryje

Naukowcy znajduja go nawet na lodowcach

23-12-2024

Zlotv Medal Chemii przvznany po raz 14

Wytoniono autoréw najlepszych prac licencjackich i inzynierskich.
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Polacv sa umiarkowanie prospoteczni

Polacy chca wspiera¢ materialnie.
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Zwigzek miedzy trauma z dziecinstwa a
zespolem jelita drazliwego

Pokazaty badania polskich naukowcéw.

Informacje dnia: Zdrowych i Pogodnych Swiat Bozego Narodzenia Zapraszamy na wyjatkowa
edycje Targéw PCI Days 2025! Zawal juz dawno prz } by¢ chor mezczyzn Swiateczna apteczka
Radioaktywny pluton sie nie ukryje Ztoty Medal Chemii przyznany po raz 14 Zdrowych i Pogodnych
Swiat Bozego Narodzenia Zapraszamy n jatkow je Targéw PCI Days 2025! Zawat juz
dawno przestal byé chorobg mezczyzn Swiateczna apteczka Radioaktywny pluton sie nie ukryje Zloty
Medal Chemii przyznany po raz 14 Zdr hiP nych Swiat Boz rodzenia Zapraszamy na
wyjatkowa edycje Targédw PCI Days 2025! Zawal juz dawno przestat by¢ choroba mezczyzn
Swigteczna apteczka Radioaktywny pluton sie nie ukryje Ztoty Medal Chemii przyznany po raz 14
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