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ULTIMATE 2.0 - INFINITY adatbazis: 4j vegyiiletek a gyogyszerkutatasban

A gyogyszerkutatas korai fazisaban elengedhetetlenil fontos, hogy megfelel6 mennyiségl
és mindségl gyogyszerszerd vegyllet alljon a kutatok rendelkezésére. A jelenleg beszerezhetd,
gyogyszerkutatasi célra szant és mar eléallitott, un. “polcrol elérhet6” vegyiletek szama kb. 10 milliéra
(107), az igény esetén elSallithats, un. “virtudlis” vegyiiletek szama kb. 10 millidrdra (10") tehetd.
A kereskedelmi forgalombdl beszerezheté kémiai épit6kéveket egymassal kombinalva, minddssze
2 kémiai reakcidlépést feltételezve, az el6allithato vegyiiletek szama elérheti a 10'*-0s nagysigrendet.
Ekkora mennyiségi vegytilet adatbazisban val6 tarolasahoz a jelenleg kaphato legnagyobb tarhelyeknél
10 milliészor nagyobbra lenne sziikség, ezért a gyogyszerkutatds szamara ezek a vegytiletek jelenleg
elérhetetlenck.

Az Mcule egy kémiai piacteret tizemeltet, mely Osszegyijti a vilag Gsszes gyogyszerkutatasi célra
alkalmas, kereskedelmi forgalombol beszerezheté vegyiletét és épitékovét. Az ULTIMATE projekt
keretében, 3 kémiai beszallitocég épitékoveire tamaszkodva az Mcule mar létrehozott egy kozel 500 millié
virtualis vegyuletet tartalmaz6 adatbazist, amelybdl a vilag vezet6é gydgyszerkutatd cégei és akadémiai
kutatékézpontjai tudnak vasarolni fix aron, 2-6 hetes szallitasi id6vel és minimum 80%-os szallitasi
sikerrel. Az Mcule ezeket a vegyiileteket kémiai partnerei segitségével elballitja, kisérletes mérésekhez
megfelel6 formaba el6késziti és leszallitja.

Az ULTIMATE 2.0 projektben az Mcule célul tizi ki, hogy a jelenleg kereskedelmi forgalomban
kaphat6 virtualis vegytiletek szamat 100-szorosara, 1 billiéra (10" néveli. Ezaltal az ULTIMATE-ben
elérhet6 termékek szama kozel 1,000-szeresére n6. Ekkora mennyiségl vegyilet adatbazisban térténd
tarolasa és az abban valé keresés csak olyan intelligens megoldasokkal lehetséges, amelyek nem igénylik
a teljes adatbazis explicit legeneralasat. A projekt soran kifejlesztendé INFINITY adatbazis tarolasi
és keresési technologia lehetévé teszi, hogy az adatbazisnak mindig csak az adott keresési feltételeknek

megfelel$ része legyen legeneralva.
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A projekt soran tovabbi célul tizzik ki a felhasznalt épitékévek szamanak megtobbszorézését uj
kémiai beszallit6 partnerek bevonasaval. Ezaltal nem csupan a termékszam névelhetd, hanem a kilonféle
kémiai épit6kovekkel rendelkezé partnerek kinalatanak egyesitésével egy valtozatosabb termékpaletta
képezhetd.

Az elérthet6 termékek szamat és mindségét az épit6kovek mellett az alkalmazott kémiai reakciok
és az ezeken alapulé kémiai informatikai szabalyok hatarozzak meg, ezért az ULTIMATE 2.0
megvaldsitasahoz minimum 25 1j, robusztus kémiai reakcié integralasa valosul meg.

Annak érdekében, hogy az ULTIMATE szamara a j6vében biztositsuk az 4 termékek utanpotlasat,
célul thzzik ki az akadémiai alapkutatasokbdl szarmazo, 4j, gyogyszerkutatisi célra alkalmas
molekulavazak validacidjara és piacra vitelére egy U platform létrehozasat. A platform célja, hogy
a felfedezett 4j molekulavazakbol rovid id6 alatt épitékovek készilhessenek, amelyekbdl minél nagyobb
szamu 1) vegyulet képezhetd, ezaltal folyamatosan novelve az ULTIMATE adatbazisban elérhet6

termékek szamat.
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