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A szamitastechnika alkalmazasa a hazai

Darvas Ferenc: gyogyszerkutatasban - kozel negyven év attekintése

Informécid-robbanas a gydgyszerkémiaban az elmult
40 évben: Kombinatorikus kémiatol a kémiai
genomikan at az dramlasos szintézisekig
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Beszélgetés

Minden érdekl6dot szivesen latunk. Részvételi szandékat kérjiik, hogy itt jelezze.
Korabbi rendezvényeink anyagai megtalalhatok az itf.njszt.hu-n, az iTF események alatt.

Budapest, 2024. majus 13.

az NJSZT iTF vezetdsége


https://itf.njszt.hu/

Az eloadasok Kkivonata

1./ A szamitastechnika alkalmazasa a hazai gydgyszerkutatasban - kozel negyven év attekintése
Darvas Ferenc'?

! ThalesNano Zrt, Budapest
2 AgroThetis, Inc., Stuart, FL, USA

A hazai gyogyszerkutatast kozel 40 éve segiti a szamitastechnika. A kvantumkémia és a kvantitativ
hatas-szerkezet vizsgalatok alkalmazéasaval a magyar kutatok a 70-es években nemzetkdzileg
jegyzett pozicidt értek el. Els6ként alkalmaztak a logikai alapu mesterséges intelligencia PROLOG
nyelvét gydgyszerkutatasra, a hazai fejlesztésit MI szoftvereket vildgszerte tobb tucat
gyogyszerkutatoi kezdték haszndlni. A szoftverek hozzdjarultak a 90-es évek elején megjelend
kombinatorikus kémia megvaldsitasahoz is. A 2000-es évek elején az automatizalt szintézis
¢lvonalaba keriil6 aramlédsos kémia sziiletésénél szintén magyar kutatok babaskodtak. Az ekkoriban
kialakitott szamitastechnikai és kémiai megoldasokat manapsag 70+ orszag kutatdi hasznaljak
(1000+ publikécio szerint). Az utdbbi honapokban megjelent konténerméretli gydgyszeripari
gyartosorok pedig alighanem forradalmasitani fogjak a gyogyszergyartast — remélhetdleg hazai
részvétellel. Az aramlésos kémia az elmult 10 évben jelentds szerepet jatszott a nanorészecskék
szintézisében ¢€s az Grkémia megvaldsitasaban is.

2./ Informacid-robbanas a gyogyszerkémiaban az elmult 40 évben: Kombinatorikus kémiatol a
kémiai genomikan at az aramlasos szintézisekig

Dorman Gyorgy?
! TargetEx Kft, Dunakeszi

Kombinatorikus kémia alapjait a 90-es években fektették le els6 sorban a gydgyszerfejlesztés
molekulaigényt kielégitendd. Lényegében a szerkezeti diverzitast hordozoé épitékdvek dsszes
lehetséges kombinacidjaval un. vegyiiletkonyvtarakat hoznak 1étre. A virtualisan legeneralt
konyvtarakbol a gyogyszerkémiai paraméterekre €s diverzitasra torténd eldsziiréssel ill. a
szintetizalhatésag modellezésével egy kisebb alkonyvtarat generalunk, amit ténylegesen elallitunk.
Mindezek a 1épések komoly informatikai kihivast jelentenek, és az 1) megkdzelités valojaban egy
paradigma valtashoz vezetett a gydgyszerkutatas korai fazisdban.

A 2000-es évek elején a kémiai genomika 1j megkdzelitést jelentett a gydgyszerkutatasban. Itt
elsélépésben a kismolekulak sejtekkel valo kolcsonhatasat vizsgaljak, majd ezt kovetden azonositjak
az aktiv vegyliletek fehérje célpontjait, ami a szerkezet alapt gyogyszertervezést teszi lehetové. Ez ij
in silico médszerek kifejlesztését igényelte, €s végsod soron elvezetett a halozat farmakoldgia
koncepcidhoz is.

Ezzel parhuzamosan az dramlasos kémia megjelenése ujabb Iényeges informatikai fejlesztéseket
igényelt. Ez nemcsak a mikroreaktorok tervezéséhez jarult hozza, hanem a szintézis paraméterek
optimalizalasanak korabban sohasem tapasztalt, gyors megvaldsitasat tette lehetévé algoritmusok és
reakciomodellek segitségével. Ennek felhaszndldsaval az &ramlasos kémia lehetdvé tette szelektiv
szintézisek kifejlesztését, amelyek a zold kémia kritériumainak is megfelelnek.



3./ Mesterséges intelligencia a gyogyszerkutatasban

Keserii Gyorgy Miklos', Ferenczy Gyorgy*
! HUN-REN Természettudomanyi Kutatokozpont, Budapest

Az MI moédszerei régota jelen vannak a gydgyszerkutatasban, igy a 80-as évektdl szakértoi
rendszerek, ndvekvo méretii adatbazisok, adatbanyaszas, valamint neuralis hal6zatok tamogatjak
els6sorban a preklinikai kutatast. Az adatok mennyiségének és mindségének javulasaval az MI
novekvo szerepet kap a gyogyszer célpont azonositasban, a kémiai kiindulopont keresésben és az
optimalasban. Az eléadas példakat mutat az MI modszerek korai alkalmazasaira, attekinti az MI-hez
kapcsolddo modszerek eldnyeit és korlatait, valamint targyalja a gyogyszerkutatasra eddig gyakorolt
hatasat és perspektivajat.



