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Komputer wyposazony w odpowiednie
oprogramowanie jest w stanie zauwazy¢ skomplikowane zaleznosci, ktorych ludzki umyst

nigdy by nie dostrzegl. Tylko pozwolmy maszynie znalez¢ reguly - mowi w rozmowie z PAP
dr Rafal Kurczab, ktory w poszukiwaniu nowych lekéw uzywa algorytmow uczenia
maszynowego (machine learning).

Uczenie maszynowe (ang. machine learning) to koncepcja zakladajaca, ze zamiast programowac
komputery do wykonywania konkretnych zadan - jak podchodzono do tego wczes$niej - mozna
zaprogramowac je tak, aby rozpoznawaly skomplikowane wzorce i doskonalily swoje dziatanie
w oparciu o zdobyte wczesniej dane.

To dzieki uczeniu maszynowemu wyszukiwarka Google jest coraz skuteczniejsza i uczy sie, czego
potrzebuja od niej uzytkownicy. I wystarczy czasem nawet kilka liter, aby "domyslita sie”, czego
szukamy. Uczenie maszynowe coraz lepiej spisuje sie tez w pracy bankow, sieci handlowych czy firm
marketingowych - by precyzyjnie analizowac potrzeby klientow, bazujac na ich wczesniejszych
dziataniach.

SELEKCJA NIEZBYT NATURALNA

Ale uczenie maszynowe stosowane jest tez przez naukowcow. "Ja np. uzywam algorytméw uczenia
maszynowego, aby szuka¢ nowych zwiazkéw aktywnych biologicznie" - mowi w rozmowie z PAP dr
Rafal Kurczab z Instytutu Farmakologii PAN w Krakowie. Dodaje, ze algorytmy uczenia
maszynowego pomagaja zoptymalizowa¢ dobor reagentéw w syntezie chemicznej, co w konsekwencji
pozwala na efektywniejsze poszukiwanie nowych zwigzkéw aktywnych biologicznie.

"Za pomoca sztucznej inteligencji mozemy szybciej i sprawniej przeszukiwa¢ duze bazy danych -
zawierajace informacje o milionach zwiazkow, ktére zostaly juz zsyntezowane, albo ktére mozna
wytworzy¢" - opowiada dr Kurczab.

Podaje przyktad, ze koledzy z Uniwersytetu Jagiellonskiego poprosili go o wyselekcjonowanie
zwigzkdéw, jakie mozna przygotowac z dostepnych na rynku odczynnikow chemicznych, ktore
najskuteczniej dziatalyby na pewien konkretny cel biologiczny. "Gdybysmy wzieli wszystkie reagenty,
ktoére pasuja do tej reakcji, to mozna by otrzymac ponad 51 mln réznych zwigzkéw. A my stosujac
rézne modele otrzymali$my liste 100 zwigzkow, ktéore mogly by¢ najbardziej skuteczne.
Wspoétpracownicy z UJ zsyntezowali je, a 80 z nich rzeczywiscie byto aktywnych" - opisuje dr Kurczab.

Zadania, z jakimi mierza sie algorytmy, moga by¢ rézne. Czasami pokazuje sie algorytmowi miejsce
wigzania w receptorze, ktére ma konkretny ksztalt. I algorytm wyszukuje zwigzek, ktory w ten
ksztalt sie moze dobrze wpasowaé. Czasem z kolei znane sa tylko zwiazki, ktére na dany receptor
dzialaja i trzeba znalez¢ do nich podobne, mimo ze struktura samego receptora czesto jest nieznana.

"Chemikowi wystarczytaby kartka z rysunkiem zwigzku. On juz bedzie wiedzial, jak szuka¢ zwigzkow
podobnych. A komputer musi po swojemu zrozumie¢, czym taki zwigzek jest" - opowiada naukowiec.
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I opisuje, ze w poszukiwaniu nowych zwiazkéw chemicznych algorytmy korzysta¢ moga z przestrzeni
liczacych setki wymiaréw.

NOWE WYMIARY BADAN

Polozenie punktu w tréjwymiarowej przestrzeni opisywane jest trzema zmiennymi. Ale dlaczego
konczy¢ na trzech danych? Obiekty mozna przeciez opisywa¢ mndstwem réznych zmiennych, czyli
"wymiaréw". Jesli np. chodzi o zwiazki chemiczne, na jednej osi moze by¢ np. okreslana diugos¢
lancucha weglowodorowego, na innej - obecnos¢ pierscienia aromatycznego, na kolejnych - obecnosc
roznych pierwiastkdw czy grup funkcyjnych itp. Algorytmy uczenia maszynowego sa w stanie sklei¢
te dane i ,zobaczy¢” w nich wielowymiarowy ksztatt, ktéry niesie wiele cennych informacji.

Zadaniem algorytmu bedzie teraz wyszukanie w bazie ksztaltéw podobnych. "Czlowiek, nawet gdyby
nad tymi danymi siedziat bardzo dlugo, nie jest w stanie ich efektywnie analizowa¢. Po prostu
zaczyna brakowa¢ mu wyobrazni" - méwi dr Kurczab.

DOBRA KARMA
"Na poczatku >>karmimy<

"Algorytmy uczenia maszynowego sa w stanie wykonywac¢ polecone im zadanie w bardzo
abstrakcyjny sposéb" - mowi chemik. I opowiada, ze programy takie czesto wskazuja w bazie obiekty,
ktérych podobienstwo do zwiazkow referencyjnych wcale nie jest oczywiste. A mimo to ich wybor
w wielu wypadkach okazuje sie strzalem w dziesiatke.

Dr Kurczab uzywa algorytméw uczenia maszynowego do poszukiwania nowych lekdéw. Ale zaznacza,
ze z algorytmow tych, uzywanych coraz chetniej w réznych sferach zycia, moga korzysta¢ badacze
z wielu réznych dziedzin. "Darmowe oprogramowanie dostepne jest w sieci. Moga z niego korzystac
np. chemicy, biolodzy, psychologowie i wszyscy ci, ktérzy musza przetwarza¢ w swojej pracy duze
i skomplikowane zbiory danych" - opowiada.
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