Projekt 2.5. Projektowanie wysoce selektywnych katalizatoréw przy uzyciu Sztucznej Inteligencji.
Promotor: Prof. Dr. Bartosz Grzybowski

Instytut: Instytut Chemii Organicznej PAN

Jednostka organizacyjna: Zespo6t X

WWW: www.icho.edu.pl, FACEBOOK: The Grzybowski Group,
Email: nanogrzybowski@gmail.com

Opis: Doktorant/ka bedzie prowadzi¢ badania na pograniczu chemii organicznej, samoorganizacji
molekularnej i sztucznej inteligencji celem syntezy i charakteryzacji unikatowych katalizatoréw
umozliwiajgcych wysoce selektywne reakcje na szkieletach czasteczek organicznych. Badania te
taczyé beda ze sobg klasyczna synteze organiczna i katalize z najnowoczesniejszymi technikami
charakteryzacji nanomateriatdw, jak rowniez z elementami sztucznej inteligencji. Doktorant bedzie
miat mozliwos¢ pracy z chemikami o wybitnych kwalifikacjach i wyjgtkowym zapale, z twércami
stworzonego przez nasz zespdt oprogramowania do planowania syntez Chematica/Synthia™
(prosimy sprawdzi¢ w Googlu!), wszystko pod kierownictwem laureata Nagrody Feynmana, nagréd
ACS, RSC, itd., Prof. Bartosza Grzybowskiego
(https://scholar.google.com/citations?user=hjSOxZ0AAAAJ&hhl=en&oi=ao). Chetni bedg mogli
poszerza¢ swoje kwalifikacji poprzez $cistg wspotprace z i krdtkie staze w koreanskich laboratoriach
Prof. Grzybowskiego (https://www.ibs.re.kr/softmatt/), jak réwniez uczestniczyé w wielu naszych
wspotpracach z czotowymi firmami farmaceutycznymi swiata.

Cel: Czy zastanawiates$/as sie kiedys$ co pozwala enzymom na selektywno$é tak wrecz niewiarygodna,
ze sposrdéd setek np. amidowych wigzan sg w stanie przecigé lub potaczy¢ tylko pomiedzy dwoma
specyficznymi aminokwasami? Dlaczego nie jestesmy w stanie osiggngé podobnej selektywnosci
w katalizatorach tworzonych przez cztowieka? Czy jest w ogdle mozliwe, zeby stworzyé
w laboratorium, kompletnie od podstaw nie-aminokwasowe katalizatory o parametrach
doréwnujacych enzymom? Czy takie ,sztuczne enzymy” mogtyby sie same ,ztozy¢” z matych
czasteczek? Czy jest mozliwe jako$ przewidziec i pokierowaé taka samoorganizacjg? Na tego rodzaju
wiasnie pytania staramy sie odpowiada¢ w naszej pracy w ramach prestizowego grantu Maestro.
W tym celu tgczymy klasyczne metody syntezy organicznej i organometalicznej z elementami
nanotechnologii jak i technikami sztucznej inteligenciji, SI, ktéra pozwala nam przewidzie¢ wtasciwosci
naszych samoorganizujgcych sie, wysokoselektywnych katalizatoréw. Za pomocg Sl nie ,,zgadujemy”
docelowych konformacji, lecz wrecz ewoluujemy je na komputerach a dopiero potem syntezujemy —
co wiecej, ten cykl naprawde dziata a nasze katalizatory osiggajg selektywnosci, dla pozornie
rownocennych wigzan, mierzone w setkach. Pracujgc z nami, nie bedziesz sie ksztatcit/a na specjaliste
od SI, ale odkryjesz jak niewyobrazalne mozliwosci daje polaczenie syntezy z mocga inteligentnych
maszyn! Zwienczeniem tej pracy beda ,,nanozymy” nie tylko wyjatkowo selektywne, lecz réwniez
duzo trwalsze niz biologiczne enzymy, potrafigce funkcjonowaé w rozpuszczalnikach organicznych
i w wysokich temperaturach. Z pomocga tych unikatowych konstruktéw, bedziesz mégt/mogta, na
przyktad, wprowadzi¢ unikatowe ,late-stage” funkcjonalizacje szkieletéw o potencjalnych
wtasciwosciach farmaceutycznych (to m.in. dlatego naszymi badanami tak interesujg sie gtowni
gracze $wiatowej farmacji). Jesli ta wizja — juz w duzej czesci przekuta w laboratoryjng rzeczywistosé
-- przemawia do Twoje wyobrazZni, po prostu napisz. Nasz zespodt jest zawsze otwarty na madre
gtowy i na wizjonerskie rozmowy!

Wymagania: Znajomos¢ chemii i duzy zapat do wielkich odkryé naukowych, chec¢ publikowania
w Nature i Science.
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