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A StreamNovation Szoftverfejleszté6 Korlatolt Felel6sségli Tarsasag 2024. janius 30.-an zarta az
Innovaciés és Technoldgiai Minisztérium altal, a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovaciés Hivatal
(NKFIH), mint kezel§ szerv atjan meghirdetett GYORSITOSAV (2020-1.1.5-GYORSITOSAV) cimi
program 2020-1.1.5-GYORSITOSAV-2021-00023 szamu “Gyogyszerkutatist és molekula tervezést
tamogato, mesterséges intelligenciara épulé kvantumkémiai szimulacids szoftver” cimid palyazatanak

megvalositasat.

Projekt id6tartama: 2021. jalius 01. - 2024. junius 30.; Tamogatas Osszege: 89.536.200,- Ft; Tamogatas
mértéke: 80,86%; Teljes palyazati projektosszeg: 110.736.600,- Ft.

Projektiink soran egy biomolekula szerkezetének nagypontossagi meghatarozasara alkalmas szoftver
készilt el, mely felhasznalja a gépi tanulas (deep learning) adta lehet6ségeket ezen a tertileten. A szoftver
kezdetleges molekula szerkezetbdl kozeliti NMR spektroszkopiai kisérleti adatok segitségével a fizikailag,
kémiailag és biologiailag (gyogyszerkutatasi szempontbdl) relevans molekulaszerkezetet, folyamatos
emberi beavatkozas sziikségessége nélkil. Szoftveriinket szolgaltatasként is elérhetévé tettik egy

egyszerusitett interfészen keresztiil, ahol az AWS felhészolgaltatas biztositja a hatteret.

A megval6sitas soran killonésen nagy gondot forditottunk arra, hogy megfelel6 adatokat teremtsiink el6
¢és azokat augmentaljunk a molekula szerkezet finomitasat célzé gépi tanulashoz. Az GsszegyUjtott és
tisztitott adatokbol tovabbi tanulé példakat generaltunk oly modon, hogy a validalt geometriahoz kis
cltéréseket adva NMR spektrumot szamoltunk killonbéz6 médszerekkel. Igy nem csupéan helyes adatokat

kaptunk, hanem pontosan tudtuk, hogy milyen médositas allitja vissza a helyes szerkezetet.

Projekt soran tehat egy kutatdasban hasznalhaté szoftvert készitettink, ami a felhasznaldi szamara a
kutatasokban nagyban megkonnyiti a szerkezet meghatarozast. A kifejlesztésre keriilt szoftver piaci
potencialja jelentés, mivel a gyégyszerkutatasban érdekelt cégek szamara a koltséghatékonysag névelése

nagy jelent6séggel bir.
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