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Letosni nositel Ceny Neuron pro mladé nadéjné védce Dr. Tomas Pluskal z Ustavu organické
chemie a biochemie AV CR spolu se svym studentem Romanem Bushuievem a kolegy z
Ceského institutu informatiky, robotiky a kybernetiky CVUT (CIIRC CVUT), Dr. Josefem Sivicem
a Antonem Bushuievem, vyvinuli model strojového uéeni nazvany DreaMsS, ktery vyrazné
urychluje analyzu dosud neznamych molekul. Studii publikoval vlivhy védecky ¢asopis Nature
Biotechnology.

Pfiroda je plna chemickych latek, které zatim Eekaji na své objeveni. Pfedpoklada se, Zze nezname
naprostou vétsinu pfirodnich molekul. Jejich popis muze pfitom otevfit cestu k novym Iékim,
SetrnéjSim pesticidiim, hlubSimu porozuméni biologickych procesu nebo k pokrogilejSimu vyzkumu
Zivota ve vesmiru.

Kazda latka ma unikatni vzor, podobny lidskému otisku prstu, kterému se Fikd hmotnostni spektrum a
ktery dokaze zachytit metoda zvana hmotnostni spektrometrie. Ackoliv Ize touto cestou ziskat
obrovské mnozstvi dat, mimofadné obtiZné je jim porozumét a odhalit pfesné molekularni

struktury. Ziskané datové sady se Casto jevi jen jako rozsahlé tabulky Cisel bez zjevného vyznamu.

K rozlusténi tajemstvi neznamych molekul pouzil tym z UOCHB AV CR a CIIRC CVUT umélou
inteligenci. Podobné jako se velké jazykové modely typu ChatGPT uéi porozumét jazyku, i kdyz
dopfedu neznaji vyznam slov, pokousi se model DreaMS porozumét hmotnostnim spektrim, aniz by
znal jejich chemické struktury. ,,ChatGPT dokaze z velkého mnoZstvi slov odvodit jejich vyznam a
souvislosti mezi nimi a neuronova sit DreaMS pomoci samorizeného strojového uceni zase
rozpoznava, jaké molekularni struktury se za spektry skryvaji. Vyuziva pfitom udaje z miliont spekter,”
vysvétluje Josef Sivic.

“Model DreaMS trénoval na desitkach milion( spekter z riznych organismi a prostiedi — z rostlin,
mikrobd, potravin, tkani i padnich vzorkt. Diky tomu dokaZe nachazet skryté podobnosti mezi spektry,
mezi nimiz na prvni pohled Zadna souvislost neni,” popisuje Tomas Pluskal. Vysledkem je propojena
sit usnadnujici orientaci v obrovském mnozstvi chemickych dat. Tuto sit, kterou je mozné si predstavit
jako internet hmotnostnich spekter, nazvali védci DreaMS Atlas. Kazdé spektrum je jako webova
stranka spojena s ostatnimi. Na tomto ,internetu spekter” Ize vyhledavat, sledovat objevené souvislosti
a klast si nové otazky. Napfiklad, co maji spoleéného pesticidy, potraviny a lidska k(ize? DreaMS mezi
nimi totiZ odhalil neCekané chemické podobnosti a navrhl hypotézu, Ze urcité pesticidy by mohly
souviset s autoimunitnim onemocnénim, jako je lupénka.
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https://cs.wikipedia.org/wiki/Um%C4%9Bl%C3%A1_neuronov%C3%A1_s%C3%AD%C5%A5

Kromé propojovani spekter z rliznych studii Ize DreaMS vyuzit i k dal§im praktickym tloham.
Napfiklad k odhadu, kolik ma molekula ur€itych fragmentd nebo jestli obsahuje konkrétni chemické
prvky. ,Prekvapilo nas zejména, Ze se model naucil detekovat fluor,” fika Roman Bushuiev: ,Fluor se
vyskytuje priblizné ve tfetiné vsech Iééiv a agrochemikalii, z hmotnostniho spektra jsme ho dFfiv ale
prakticky nedokazali odhalit. DreaMS, pfedtrénovany na milionech spekter, jsme doladili na nékolika
tisicich prikladt molekul obsahujicich fluor a najednou to fungovalo.*

Védci ted pracuji na dalSim kroku. Ui model pfedpovidat celé molekularni struktury. Pokud se jim to
podafi, zasadné to ovlivni nas pohled na chemickou rozmanitost, at' uz na planeté Zemi, nebo
dokonce ve vesmiru.
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Ustav organické chemie a biochemie AV CR / UOCHB (www.uochb.cz) je pfedni mezinarodné
uznavana védecka instituce, jejimz hlavnim poslanim je zakladni vyzkum v oblasti chemické biologie
a medicinalni chemie, organické a materialové chemie, chemie pfirodnich latek, biochemie

a molekularni biologie, fyzikalni chemie, teoretické chemie a analytické chemie. Nedilnou soucasti
poslani UOCHB je prenos vysledkil zakladniho vyzkumu do praxe. Dilraz na mezioborové zaméfeni
vyzkumu Usti do fady aplikaci v medicing, farmacii a dalSich odvétvich.
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