Molecule.one wspiera walke z COVID-19, bezptatnie udostepniajac swoja
platforme do planowania syntezy chemicznej, aby pomdéc w szybszym
znalezieniu leku.

Molecule.one to polski start-up, ktéry tworzy oprogramowanie wspierajgce
proces planowania syntez chemicznych, szczegdlnie tych w wyniku ktérych
powstajg leki.

W tych ciezkich czasach, gdy swiat oczekuje i potrzebuje pomocy ze strony
nauki, Molecule.one przychodzi z niezwykle pomocnym rozwigzaniemi
udostepnia bezptatnie swojg platforme (w ramach tzw. ,,synthetic accessibility
screening” — SAS) wszystkim badaczom i zespotom naukowym pomagajagcym w
walce z koronawirusem.

Projektowanie syntezy to czasochtonny i dtugi proces, w ktérym spora czes$é
opiera sie na eksploracji réznych baz danych, literatury i branzowych
czasopism. Nie korzystajgc w petni z najnowszych zdobyczy technologii branza
farmaceutyczna nie ma szansy, by w petni czerpaé benefity z potencjatu, ktory
drzemie w danych. Bez technologicznego zaangazowania i wdrazania nowych
rozwigzan nie jest mozliwe zautomatyzowanie procesu projektowania syntezy i
przyspieszenia go z dni lub tygodni do godzin, a nawet minut.

Celem zespotu Molecule.one jest zautomatyzowanie procesu projektowania
syntezy i idgce za tym przyspieszenie w zakresie wdrazania nowych lekdéw na
rynek. Oprogramowanie tworzone przez Molecule.one jest pierwszym w petni
opartym o dane i sztuczng inteligencje podejsciem do projektowania syntezy
chemicznej. Poprzez swoje zastosowanie w przemysle farmaceutycznym moze
mie¢ wptyw na zycie i zdrowie miliardow ludzi na catym Swiecie.

Dzisiejsze metody generowania struktur potencjalnych kandydatéw na lek nie
sg doskonate i czesto wygenerowane czgsteczki sg trudne, bgdz niemozliwe do
zsyntetyzowania, o czym dowiadujemy sie zbyt pdzno. Problem ten rozwigzuje
modut synthetic accessibility screening z platformy Molecule.one. Umozliwia
on ocene do 10 000 zwigzkéw na godzine pod katem mozliwosci syntezy (SAS
Score) oraz liczby niezbednych krokéw do wykonania. Informacje te pozwalajg
odfiltrowac z dziesigtek tysiecy molekut te najbardziej obiecujgce i skupi¢ swoja
uwage i energie na dalszych etapach prac.

Jak to wyglada w praktyce? Po wystaniu do systemu informacji na temat
zwigzkoéw chemicznych, do pracy angazowany jest zespot zaawansowanych
algorytmow, bibliotek cheminformatycznych oraz modeli machine



learningowych. Rozpoczyna sie proces analizy, weryfikacji i projektowania. W
krotkim czasie powstaje odpowiedzZ na pytanie, jak trudno zrobi¢ dang
czasteczke i ile wymaganych jest do tego krokéw. Takie podejscie pozwala na
duzo szybsze uzyskanie informacji i skupienie sie na najbardziej obiecujgcych
czgsteczkach.

Jesli pracujesz nad projektem leku na COVID-19 i chciatbys szybko
zweryfikowaé mozliwos¢ syntezy swoich czasteczek lub znasz kogos, komu
moze to pomdac, ponizej znajduje sie adres strony www z wszystkimi
informacjami oraz adres mailowy, na ktéry mozna wysytac¢ zgtoszenia.

Strona internetowa:
https://molecule.one/covid19
Adres mailowy:
covidl9@molecule.one
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