Ludzie cierpig na rézne choroby, z ktorych tylko czes¢ mozna wyleczy¢ istniejacymi obecnie
lekami. Niestety, niektore leki, ktore sg juz stosowane w leczeniu poszczegélnych chorob,
moga by¢ nieskuteczne i maja nieprzyjemne skutki uboczne. Nie jest zatem zaskoczeniem,
ze odkrywanie nowych lekow jest niezwykle dynamiczng dziedzing badan, zarowno dla

srodowiska akademickiego, jak i przemystu farmaceutycznego.

Opracowywanie nowych lekarstw jest ztozonym i wieloptaszczy-
znowym problemem. Wprowadzenie nowego leku na rynek,
ktore obejmuje badania, eksperymenty i testy, moze zajac po-
nad dziesiec lat. W tym procesie coraz wieksza role odgrywaja
(superkomputery. Okazato sie, ze dzieki nim mozna znacz-
nie zmnigjszy¢ liczbe potencjalnych “kandydatow na leki’,

oszczedzajac w ten sposéb ogromna ilosé czasu i kosztow

Zwigzanych z synteza i testowaniem metoda prob i btedow.

Mowimy o “zawezaniu” zamiast identyfikowaniu najlepszego
“kandydata’, poniewaz same komputery (w najblizszej przy-
sztosci) nie sa w stanie uchwycic¢ petnej ztozonosci interakgji
lekowych w organizmie cztowieka. “Kandydat” musi by¢ nie
tylko skuteczny w leczeniu choroby docelowej, ale takze po-

winien powodowac jak najmniej skutkow ubocznych, byc sta-
bilny chemicznie i metabolicznie, nietoksyczny (dotyczy to row-
niez jego metabolitdw) oraz musi miec wiele innych korzystnych
wiasciwosci, takich jak rozpuszczalnosé, zdolnosc do przenika-
nia przez btony komérkowe, itp.

Typowy proces projektowania leku ukie- \,ﬁ
runkowanego na konkretna cho- g
robe przebiega w nastepujacy \ -
sposob: najpierw nalezy zi-
dentyfikowac tzw. ce yiczny
Celem biologicznym jest zazwyczaj receptor biatkowy, enzym
lub kwas nukleinowy, ktory odgrywa kluczowa role w cho-
robie lub przetrwaniu patogenu w organizmie. Lek, czesto
nazywany ligandem, jest zazwyczaj mata czasteczka orga-
niczna, ktora jest w stanie zwiazac sie z celem biologicznym
(poprzez tzw. model klucza i zamka). Poprzez wiazanie ligan-
da (odwracalne lub nieodwracalne), funkcja celu biclogicz-
nego ulega zmianie. Moze to cbejmowac hamowanie enzy-
mu poprzez wigzanie sie z aktywnym migjscem, blokowanie
lub aktywowanie receptorow biatkowych lub oddziatywanie na
kanat jonowy.




Gtowna rola komputerow w odkrywaniu nowych lekow jest
ilosciowe opisanie wigzania ligandow z okreslonymi celami
biologicznymi. Stosuje sie szerokie spektrum metod oblicze-
niowych, réznigcych sie zakresem doswiadczalnosci (tj. nie
majacych solidnego zaplecza teoretycznego w dziedzinie
fizyki lub chemii) oraz wydajnoscia. Doktadnosc danej meto-
dy oraz jej wydajnosc sa, niestety, odwrotnie proporcjonalne.

Szybkie, ale empiryczne metody przesiewowe sa wykorzy-
stywane do sprawdzania ogromnych baz danych znanych
zwigzkow chemicznych lub czasteczek, ktore mozna z tych
zwiazkow z tatwoscia syntetyzowac. Metody te oparte sa
albo na formutach empirycznych, albo na bardziej zaawan-
sowanych metodach uczenia maszynowego/ sieci neurono-

Superkomputer wych realizowanych w oparciu o istniejace dane. Z drugiej
AUREL strony, najbardziej wyrafinowane podejscia naukowe opiera-
Jja sie na solidnych podstawach teoretycznych: chemii kwan-
towej i termodynamice statystycznej.
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Testowane sa zatem aktualne mozliwosci superkompute-
row, ale gdy maszyny te beda juz wystarczajaco wydajne,
rozpocznie sie zupetnie nowa era projektowania lekow.

Czy chcesz przeczytaé
CALY KOMIKS?

superheroes4science.eu
facebook.com/superheroes4science
instagram.com/superheroes4science

Zaoferowali pomoe
pray opracowywaniu
leku.

leh superkomputer
moze analizowaé miliony
o aktywnych zwigzkdw
w fn‘ zaledwie
i

godzin.
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