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(zaznaczyé wlasciwg)

CZESC A:
OPIS PROJEKTU

1. TEMAT PROJEKTU:

»DESAI” — interaktywny system Wwspierany sztuczng inteligencja do analizy farmaceutycznych
zastosowan gtebokich eutektykéw: dane doswiadczalne, wtasciwosci fizykochemiczne, modelowanie
teoretyczne i aplikacje”

2. STRESZCZENIE PROJEKTU (max. 1000 znakow ze spacjami):

Projekt ,,DESAI” zaktada opracowanie interaktywnego systemu wiedzy integrujgcego dane o
rozpuszczalnikach  gleboko eutektycznych (DES) w zastosowaniach farmaceutycznych,
wzbogaconego o eksperymentalne i teoretyczne wyniki badan wiasnych. Celem jest zebranie
literaturowych danych o DES, ich synteza, charakterystyka fizykochemiczna oraz wzbogacenie o
nowe dane rozpuszczalno$ci substancji aktywnych w wodnych roztworach DES. Wykorzystane
zostang metody uczenia maszynowego do stworzenia predykcyjnych modeli rozpuszczalnosci.
Kluczowym elementem jest rozwoj internetowego systemu wiedzy wspartego agentem Al,
umozliwiajacego analize danych, dyskusje naukowa oraz otwartego na nowa wiedzg. Wyniki
projektu  poszerza wiedze o DES, przyspiesza  projektowanie nowych formulacji
farmaceutycznych i stworza nowatorskie forum dla badaczy, wspierajac interdyscyplinarny
rozwoj farmacji i chemii.

3. CEL NAUKOWY PROJEKTU I ZNACZENIE PODJETEGO PROBLEMU
BADAWCZEGO (max. 3000 znakow ze spacjami):

Celem naukowym projektu ,,DESAI” jest stworzenie kompleksowego, interaktywnego systemu
wiedzy o rozpuszczalnikach gleboko eutektycznych (DES) w kontekscie ich farmaceutycznych
zastosowan, integrujacego dane literaturowe, wyniki eksperymentalne oraz modele teoretvezne

oparte na uczeniu maszynowym. Projekt obejmuje: (1) zebranie i usystematyzowanie danych o
DES z literatury naukowej, (2) uzupetninie danych o nowe eksperymentalne wartosci
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rozpuszczalno$ci wybranych substancji aktywnych w wodnych roztworach DES, (3) opracowanie
predykcyjnych modeli rozpuszczalno$ci z wykorzystaniem algorytméw sztucznej inteligencji,
oraz (4) zaprojektowanie i wdrozenie internetowego systemu wiedzy wspartego wytrenowanym
agentem Al, umozliwiajacego analize danych i interaktywng dyskusj¢ naukowa.

Znaczenie problemu badawczego wynika z rosngcego zainteresowania DES  jako
biodegradowalnymi, nietoksycznymi nosnikami w farmacji, szczegélnie W systemach
dostarczania lekow. Ich unikalne wiasciwosci, takie jak wysoka zdolnos¢ rozpuszczania
substancji aktywnych i mozliwos¢ optymalizacji skfadu, czynig je obiecujacymi w projektowaniu
nowoczesnych formulacji. Jednak brak usystematyzowanej bazy danych oraz narzedzi
predykcyjnych ogranicza ich szersze zastosowanie. Projekt wypehni t¢ luke, dostarczajac
kompleksowej platformy integrujacej wiedz¢ o DES, co przyspieszy badania nad nowymi
terapiami.

Innowacyjnosé projektu polega na hybrydowym podejsciu, taczacym badania laboratoryjne,
analize obliczeniows i rozwéj systemu opartego na Al Stworzenie interaktywnego systemu
LDESAI” z panelem dyskusyjnym wspieranym przez agenta Al stanowi pionierskie rozwigzanie,
ktére moze zrewolucjonizowaé sposéb wymiany wiedzy w farmacji. Wyniki projektu beda miaty
zastosowanie w naukach farmaceutycznych, chemii, kosmetologii i bioinzynierii, wspierajac
rozwdj ,.zielonej chemii” i spersonalizowanych terapii. Projekt przyczyni si¢ do stworzenia
nowego standardu w zarzadzaniu wiedza naukowa, umozliwiajac globalng wspétpracg badaczy i
przyspieszajac innowacje w dziedzinie nowych postaci lekow.

4. KONCEPCJA I PLAN BADAN Z UWZGLEDNIENIEM METODYKI (max. 4000

znakow ze spacjami):

Koncepeja projektu ,,DESAI” opiera si¢ na interdyscyplinarnym podejéciu, integrujagcym badania
literaturowe, eksperymentalne i obliczeniowe w celu stworzenia kompleksowego systemu wiedzy
o rozpuszczalnikach gteboko eutektycznych (DES) w farmacji. Plan badan obejmuje cztery
gléwne etapy: (1) zebranie i usystematyzowanie danych literaturowych, (2) eksperymentalna
synteze i charakterystyke DES, (3) opracowanie modeli predykcyjnych z uzyciem uczenia
maszynowego, oraz (4) zaprojektowanie i wdrozenie interaktywnego systemu wiedzy wspartego
sztuczng inteligencja.

Etap 1: Analiza literaturowa

Przeprowadzona zostanie systematyczna analiza publikacji naukowych dotyczacych DES,
obejmujaca ich synteze, whasciwoscei fizykochemiczne, rozpuszczalnos¢ substancji aktywnych
oraz zastosowania farmaceutyczne. Dane zostang zebrane w bazg, ktora postuzy jako fundament
systemu ,,DESAI”.

Etap 2: Badania eksperymentalne

Zaprojektowane zostang wodne roztwory DES, wykorzystujgce akceptory wigzan wodorowych
(HBA, np. chlorek choliny, betaina) i donory wigzan wodorowych (HBD, np. mentol, gliceryna).
Synteza DES zostanie przeprowadzona poprzez mieszanie sktadnikow w okreslonych
proporcjach z kontrolowanym ogrzewaniem. Uzyskane ukfady beda charakteryzowane za
pomoca spektroskopii FTIR, réznicowej kalorymetrii skaningowej (DSC) oraz spektrofotometrii
UV-Vis w celu oceny rozpuszczalno$ci wybranych substancji aktywnych, takich jak naproksen.
Badania te pozwola na uzyskanie danych empirycznych wzbogacajacych bazg systemu ,,DESAT”.
Etap 3: Modelowanie z uzyciem uczenia maszynowego

Na podstawie danych literaturowych i eksperymentalnych opracowane zostang modele
predykcyjne rozpuszczalnosci substancji aktywnych w DES z wykorzystaniem algorytméow
uczenia maszynowego, takich jak sztuczne sieci neuronowe. Modele te umozliwig identyfikacje
zaleznosci miedzy struktura chemiczng DES a ich wlaciwo$ciami, wspierajac projektowanie
nowych formulacji. Wyniki modelowania zostang zintegrowane z systemem ,,DESAI” jako
narzgdzie predykcyjne dla uzytkownikow.

Etap 4: Rozwéj systemu ,,DESAI”

Zostanie zaprojektowana i wdrozona internetowa platforma ,,DESAI”, integrujgca baz¢ danych,

modele predykcyjne oraz interaktywny panel dyskusyjny. System bedzie wsparty wytrenowanym
agentem Al, zdolnym do analizy zapytan uzytkownikow, dostarczania odpowiedzi opartych na
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danych oraz moderowania dyskusji naukowych. Agent Al zostanie wytrenowany na zebranych
danych literaturowych i eksperymentalnych, z wykorzystaniem technik przetwarzania jezyka
naturalnego (NLP). Platforma zostanie przetestowana pod katem uzytecznosci i funkcjonalnosci
w srodowisku naukowym. :
Zaproponowana metodologia taczy techniki laboratoryjne, analize danych i zaawansowane
technologie Al, zapewniajac wszechstronne podejscie do badania DES. Projekt stworzy solidne
podstawy dla przysztych badan nad zastosowaniami DES, jednoczesnie dostarczajac innowacyjne
narzgdzie dla globalnej spotecznosci naukowe;.

5. SPODZIEWANE ZNACZENIE WYNIKOW BADAN Z OKRESLENIEM WPLYWU
NA ROZWOJ DYSCYPLINY (max. 1500 znakéw ze spacjami):

Oczekiwane wyniki projektu ,,DESAI” znaczaco wptyng na rozwéj nauk farmaceutycznych i
chemii, dostarczajac kompleksowego systemu wiedzy o rozpuszczalnikach gleboko
eutektycznych (DES). Stworzenie bazy danych integrujacej informacje literaturowe i
eksperymentalne, wzbogaconej o modele predykcyjne oparte na uczeniu maszynowym,
przyspieszy projektowanie nowych formulacji lekéw i kosmetykéw. Interaktywna platforma
~DESAI” z agentem Al zrewolucjonizuje wymiang wiedzy, umozliwiajac globalna wspoltprace
badaczy i wspierajgc rozwdj spersonalizowanych terapii. Wyniki eksperymentalne dotyczace
rozpuszczalnosci substancji aktywnych w wodnych roztworach DES poszerza zrozumienie ich
potencjatu jako nosnikéw w farmacji. Projekt wpisuje si¢ w trend ,.zielonej chemii”, promujac
biodegradowalne DES. W szerszej perspektywie, system ,DESAI” moze inspirowac¢ podobne
inicjatywy w innych dziedzinach, takich jak bioinzynieria czy kosmetologia, ustanawiajac nowy

tosnych. ; ] “
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