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Sposob na recykling odpadow chemicznych?

Potezny algorytm komputerowy przeczesal miliardy mozliwych reakcji chemicznych
i pokazal, jak ze zwiazkéow chemicznych traktowanych dotad jako odpady przemystowe
produkowa¢ mozna ok. 300 lekow - opisuja w publikacji w “Nature” badacze z zespotu prof.
Bartosza Grzybowskiego.
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W przemysle chemicznym, farmaceutycznym, fabrykach lekéw, biodiesla albo np. zaktadach
zajmujacych sie recyklingiem przeprowadza sie na masowa skale reakcje chemiczne. Oprocz
substancji pozadanych powstaja tam tez tony niepotrzebnych zwiazkéw chemicznych, ktérych nie ma
potem jak utylizowac.

Prof. Bartosz Grzybowski (z Allchemy Inc. ale i z Instytutu Chemii Organicznej PAN oraz
Uniwersytetu UNIST w Korei Ptd.) w rozmowie z PAP podaje przyktad gliceryny, ktéra powstaje przy
produkcji biopaliw czy fenolu z kopalni wegla. “Dziesiatki tysiecy ton takich substancji nieraz
zalegaja calymi dekadami w cysternach i nie wiadomo, jak sie ich pozby¢ bez szkody dla srodowiska”
- opisuje.

Dotad takie substancje traktowane byty czesto jako odpady, ale w przysztosci wcale tak by¢ nie musi.
Moga one stuzy¢ jako sktadniki w produkgcji kolejnych cennych zwiazkéw chemicznych.

Zespot prof. Grzybowskiego przejrzal katalogi firm z calego Swiata i wybrat ok. 200 typow zwiazkow
chemicznych, ktére tam powstajg, a sa teraz traktowane jako odpady. A nastepnie wskazatl te
chemikalia zaprojektowanemu przez siebie programowi Allchemy. Allchemy - to wlasnos¢
amerykanskiej spotki zatozonej przez prof. Grzybowskiego i dr Sare Szymku¢ - gromadzi gigantyczna
wiedze o réznych typach reakcji chemicznych - z uwzglednieniem warunkéw, w jakich te przemiany
zachodza. Aby przygotowaé program Allchemy, trzeba bylo wykorzysta¢ zaawansowana wiedze
chemiczna i wykorzysta¢ mozliwosci sztucznej inteligencji.

Maszyna wirtualnie przetestowala miliardy reakcji, jakie moglyby zachodzi¢ miedzy substancjami
"odpadowymi". Produkt jednej reakcji moze nastepnie stuzy¢ jako sktadnik do kolejnej, stad tak duza
liczba kombinacji. Czasem wspomagac sie mozna tez byto tatwo dostepnymi na rynku substratami.
Okazato sie, ze z zadanych zwiazkéw mozna przygotowaé - w nieskomplikowanych warunkach -
mnéstwo pozadanych na rynku produktéw: w tym 300 ré6znych lekéw czy zwiazki przydatne
w rolnictwie.

I tak w publikacji w "Nature" badacze podaja, jak ze sktadnikow, ktore wydawaly sie dotad odpadami,
mozna wyprodukowac¢ m.in. ibuprofen (zwiazek przeciwbdlowy), carvedilol i valsartan (stosowany
w leczeniu nadci$nienia i chordéb serca), mirabegron (pomocny w leczeniu chordéb pecherza), czy
dofetylid (przeciw arytmii).

Aby zademonstrowaé, ze leki rzeczywiscie da sie produkowaé z odpaddédw, zespdt rozpoczat
wspotprace z inna amerykanska firma - produkujaca niewielkie reaktory chemiczne. Firma
przeprowadzita synteze zgodnie z przepisem przygotowanym przez algorytm i wyprodukowata
z odpadow kluczowe sktadniki lekéw przydatnych w ratowaniu pacjentéw pod respiratorami - cho¢by
w COVID-19 (cisatracurium, midazolam, propofol). "Jeden z lekéw przygotowanych w taki sposéb
przez te firme czeka teraz na zatwierdzenie ze strony amerykanskiej rzadowej agencji Food and
Drug Administration” - informuje prof. Grzybowski.

Naukowiec pytany, czy odpady nie zawieraja zbyt wiele zanieczyszczen czy substancji szkodliwych,
aby produkowac z nich leki, odpowiada, ze nie. Ttumaczy, ze firmy farmaceutyczne wiedza, jak
oczyszcza¢ zwiazki chemiczne do produkcji lekdw i proces oczyszczania jest zawsze uwzgledniony
w procesie produkcji leku, tak, by w produkcie koncowym nie znalazty sie zadne substancje
niepozadane.

Tzw. chemia cyrkularna - gdzie produkty jednych reakcji stuza jako sktadniki do kolejnych reakc;ji - to
podejscie do utylizacji odpadéw chemicznych zalecane w cho¢by w dokumentach Unii Europejskie;j.
Dotad jednak trudno byto wymyslic, jak z odpadow chemicznych zrobié uzytek: reakcje trzeba byto
projektowac recznie, “na kartce”. Teraz zas, dzieki ogromnej mozliwosci obliczeniowej dawanej



przez komputery, otwiera sie nowy wszechswiat mozliwosci. Mozna szybko przeczesywaé ogromne
zasoby danych i znacznie szybciej znajdowaé pomysty na wykorzystanie ktopotliwych zwiazkow
chemicznych.

Szukanie zastosowan dla substancji szkodliwych to tylko jedno z zastosowan programu Allchemy.
Dwa lata temu zespo6t prof. Grzybowskiego na tamach "Science" dzieki Allchemy wskazat chemiczne
drzewo poczatkéw zycia - pokazat, jak z prostych zwigzkéw chemicznych, ktére mogty by¢ dostepne
na Ziemi mogto powstac¢ zycie.

Prof. Grzybowski jest tez autorem programu "Chematica", ktéry podobnie jak Allchemy, korzystajac
z ogromnej bazy wiedzy o chemii organicznej, potrafi wskaza¢ rézne sposoby dojscia do zadanych
z gory produktdéw. Program ten byl bohaterem innej publikacji w "Nature".
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Nowy wzor elektronicznej legitymacji
studenckiej

Resort nauki udostepnit go.
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Kleszcz to tylko posrednik

Kretki Borrelia to czesciowo ,prezent” od gryzoni i ptakéw.
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Pod wzgledem leczenia czerniaka Polska w
czolowce Europy

W ciagu 8 lat przezywalnos¢ pacjentéw z tym nowotworem wzrosta o 20 proc.
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Przyszlosc¢ pszczol zalezy od ochrony ich
naturalnych siedlisk

Bez zapylaczy nie ma czesci produkcji zywnosci.
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Powstala niewidzialna elektroda dla
podczerwieni

Elektrode, ktora przepuszcza az 94 proc. promieniowania podczerwonego.
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Choroby serca moga zaczynac sie juz w czasie
zycia plodowego

To wynik badania, w ktérym brato ponad tysiac par matka-dziecko.
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Problemyv ze snem zwiazane z rvzvkiem
chorobv Alzheimera u kobiet

Informuje ,Journal of Prevention of Alzheimer's Disease”.
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Zespol nolicvstvcznvch ijajnikow zmienil
nazwe

Informuje "The Lancet".
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