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Polacy wspolautorami nowej metody badania
reakcji chemicznych

Nowa metode badania reakcji chemicznych, ktéra moze odmieni¢ sposob pracy
w laboratoriach na calym swiecie, opracowal miedzynarodowy zespotl badaczy, w ktéorym
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znalazlo sie kilku Polakéw. Wyniki swoich prac naukowcy opublikowali w czasopismie
»Nature”.

Zespot dziatajacy w ramach Institute for Basic Science (IBS) w Ulsan (Korea Potudniowa) stworzyt
wlasng, niedroga platforme robotyczna, ktéra dzieki zastosowaniu algorytmow sztucznej inteligencji
pozwala w rekordowym tempie przebadac tysiace reakcji chemicznych i generowac szczegdtowe
mapy ich przebiegu.

- Reakcje chemiczne polegaja na tym, ze taczy sie ze soba pewne substraty i w efekcie otrzymuje sie
produkt - wyjasnil w rozmowie z PAP jeden z autoréw badania, Rafal Frydrych z Center for
Algorithmic and Robotized Synthesis IBS. Jednak na to, co doktadnie powstanie, wptywaja nie tylko
same skladniki, ale tez dodatkowe czynniki, takie jak temperatura, ciSnienie czy obecnos¢
katalizatorow.

Normalnie sprawdzenie wszystkich mozliwych kombinacji tych czynnikéw, czyli przetestowanie
réznych stezen substratow, réznych temperatur i roznych katalizatoréow, zajmowatoby cate lata.
Nowe rozwigzanie pozwala przeprowadzi¢ setki reakcji naraz w osobnych, malenkich probéwkach.
W efekcie caly proces trwa zaledwie kilka godzin. Kazda probka odpowiada innemu zestawowi
warunkow, a razem tworza one pelng mape reakcji, ktéra naukowcy nazwali hiperprzestrzeniag.

- PokazaliSmy, ze reakcje nie przebiegaja liniowo, jak w prostym réwnaniu A + B = C.
W rzeczywistosci tworza cata sie¢ powiazan miedzy poszczegdlnymi elementami, a dzieki naszej
metodzie kazdy chemik moze przetaczac¢ sie miedzy nimi, zmieniajac jedynie warunki poczatkowe -
powiedziat Frydrych.

Jak wytlumaczyt, do tej pory naukowcy w laboratoriach mogli analizowac¢ tylko niewielka czes¢
mozliwych warunkéw reakcji, poniewaz klasyczne techniki analityczne, takie jak spektroskopia
rezonansu magnetycznego czy chromatografia cieczowa - cho¢ bardzo doktadne - sa jednoczes$nie
czasochlonne i kosztowne.

Dlatego zespot kierowany przez kolejnego Polaka z IBS - prof. Bartosza Grzybowskiego - zbudowat
od podstaw urzadzenie zdolne nie tylko do réwnolegtego prowadzenia setek reakcji, ale takze
zmienil metode ich testowania. Wykorzystal w tym celu szybkie pomiary optyczne.

- Kazda probka jest analizowana przy pomocy widma swiatlta w zakresie UV-Vis, a algorytmy
komputerowe okreslaja, jakie produkty powstaly w reakcji i w jakich ilosciach. Takie metody
optyczne sa tanie i szybkie, a algorytm informuje nas, czy nasza wiedza o przestrzeni danej reakcji
jest pela - powiedziat Rafat Frydrych.

W ciagu jednego roku twércom urzadzenia udalo sie przeanalizowa¢ dobrze znane reakcje
w zupelnie nowy sposob, odkrywajac dodatkowe produkty i powigzania, ktore wczesniej umykaty
chemikom. Np. w klasycznej reakcji Hantzscha, stosowanej od 150 lat metodzie syntezy zwiazkow
pirydynowych, naukowcy odkryli dziewie¢ nowych zwiazkéw i produktow posrednich. Co wiecej,
wykazali, Zze prosta zmiana proporcji substratow mozna ,przetaczac¢” cala sie¢ reakcji tak, by
gtéwnym produktem byla jedna z trzech réznych substancji. Kazda z nich udato sie uzyskiwac
z wysoka wydajnoscia, przekraczajaca 60 proc., i to bez wprowadzania nowych odczynnikow -
wystarczyto odpowiednio ustawi¢ poczatkowe warunki reakcji.

Badacze zauwazyli rowniez, ze w przypadku reakcji wielosktadnikowych przejscia miedzy
produktami s zazwyczaj stopniowe, a nie gwattowne. To wazna wskazéwka dla chemikéw, oznacza
bowiem, ze zamiast bada¢ wszystkie mozliwe punkty hiperprzestrzeni reakcji, czyli konkretne



zestawy warunkow - wystarczy sprawdzac tylko co ktorys z nich i uzupetnia¢ mape przy pomocy
algorytméw. Dzieki temu mozna zaoszczedzi¢ czas i zasoby.

W jeszcze innym eksperymencie zespdt badal wptyw sktadu katalizatora na przebieg reakcji. Tu
mapy okazaty sie znacznie bardziej skomplikowane: pojawiato sie w nich wiele lokalnych maksiméw,
czyli warunkéw, w ktérych reakcja dawata najlepsze rezultaty. Co wiecej, nawet drobne zmiany
w sktadzie katalizatora potrafily zupelie zmienié¢ kierunek reakc;ji.

- To pokazuje, ze reakcje, w ktérych zmieniamy kompozycje katalizatora, maja inny charakter,
poniewaz wplywamy na bariery aktywacji. Dlatego mapa dystrybucji wydajnosci, ktéra tworza, jest
znacznie bardziej skomplikowana - wyjasnit Rafat Frydrych.

Idee dzialania swojego urzadzenia autorzy poréwnali do elektroniki. Tak, jak mozna ,podgladac”
jakis nieznany uktad scalony, badajac sygnaty na wejsciu i wyjsciu - tak oni odtworzyli potaczenia
w chemicznych sieciach reakcji na podstawie warunkow poczatkowych i koncowych produktow. To
zupelnie nowe spojrzenie na chemie - zamiast jednej strzatki prowadzacej od substratu do produktu -
otrzymujemy cata sie¢ powigzan, ktéra mozna swiadomie sterowac.

Zdaniem Rafata Frydrycha badanie, ktorym uczestniczyl, ma wazny wymiar praktyczny. Dzieki
mapom reakcji mozna lepiej oszczedzac¢ surowce i energie, a jednoczesnie z tych samych zestawow
substratow wytwarza¢ rézne potrzebne zwiazki: od lekéw, przez barwniki, po materiaty
elektroniczne. Takie podejscie, znane dotad z biologii, gdzie sieci metaboliczne potrafia przetaczac
sie w zaleznosci od warunkéw, po raz pierwszy udato sie swiadomie zastosowaé¢ w chemii.

Plany konstrukcyjne swojej platformy oraz pelne oprogramowanie badacze udostepnili w otwartym
dostepie, tak, aby kazde laboratorium mogto skorzystac¢ z ich technologii i zbudowa¢ urzadzenie
samodzielnie. - OpracowalisSmy je od podstaw z mysla o niskim koszcie. Dzieki temu moze je
odtworzy¢ kazdy zespot badawczy na swiecie i prowadzi¢ nawet tysiac reakcji dziennie - podkreslit
wspotautor publikacji.

- To narzedzie ma utatwia¢ prace chemikom. Dostaja mapy reakcji i moga na nie spojrzeé¢ w nowy
sposéb: gdzie sa rézne produkty, jak je osiagnaé, jak opisaé przestrzen matematycznie. Dane
z urzadzenia sa spojne i powtarzalne, wiec nadaja sie tez do algorytmow uczenia maszynowego -
dodat.

Publikacja, ktérej wspotautorami sa m.in. Bartosz A. Grzybowski, Rafat Frydrych i Daniel Matuszczyk,
jest pierwszym tak kompleksowym podejsciem do badania reakcji w tzw. hiperprzestrzeniach
warunkow. Naukowcy przekonuja, ze ich metoda pozwoli usystematyzowac i przyspieszyc¢
odkrywanie nowych reakcji oraz lepiej rozumie¢ te znane od dawna. To otwiera droge do bardziej
przewidywalnych badan, lepszego wykorzystania danych i zastosowania metod sztucznej inteligencji
w planowaniu eksperymentow.
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