Podsumowanie Projektu NanoSens

Projekt NanoSens opracowat innowacyjne narzedzia obliczeniowe, ktore wspomagaja lepsze
zrozumienie oraz przewidywanie wplywu zwigzkoéw chemicznych 1 nanomateriatow na
srodowisko, w szczegolnosci na organizmy wodne, takie jak ryby, ptazy, glony czy skorupiaki.
Dzigki tym narzedziom naukowcy i organy regulacyjne moga podejmowac decyzje dotyczace
bezpieczenstwa chemikaliow szybciej, precyzyjniej 1 w sposob bardziej etycznyi podejmowac
decyzje dotyczace bezpieczenstwa chemikaliow — bez konieczno$ci przeprowadzania testow
na zwierzgtach. Wykorzystanie nowoczesnych metod in silico umozliwitlo przewidziec¢
toksyczno$¢ substancji, ich zdolno$¢ do bioakumulacji w organizmach oraz wrazliwo$¢
r6znych gatunkdw na kontakt z zwigzkami chemicznymi.

Jednym z kluczowych obszarow badawczych projektu byto okreslenie toksycznosci zwigzkow
cyjanku dla r6znych organizméw, w tym ludzi i gatunkoéw wodnych. Zespo6t badawczy stworzyt
precyzyjne modele obliczeniowe, ktore na podstawie struktury chemicznej — potrafity
przewidzie¢ stopien toksycznos$ci danego zwigzku. Na przyklad, znajac wlasciwosci
czasteczki, takie jak rozpuszczalno$¢ w wodzie czy zdolno$¢ do przenikania przez bltony
komoérkowe, mozna bylo oszacowad, czy dana substancja stanowi zagrozenie dla ryb lub
ptazéw. Modele te zostaty zweryfikowane i opublikowane w renomowanych czasopismach
naukowych. Kolejnym osiggnigciem projektu bylo opracowanie modeli opisujacych wpltyw
zwigzkow chemicznych na kijanki — mtodociane formy ptazoéw, ktére sg szczegolnie wrazliwe
na zanieczyszczenia srodowiska. Ze wzgledu na ich amfibiotyczny charakter, reprezentuja
zardwno Srodowisko wodne, jak i ladowe. Dzigki zaawansowanym narzedziom in silico
przeanalizowano tysigce zwigzkéw organicznych 1 sklasyfikowano je wedlug poziomu
toksycznos$ci dla kijanek. Uzyskane wyniki maja istotne znaczenie dla ochrony gatunkéw
zagrozonych oraz dla projektowania bezpieczniejszych substancji 1 produktow chemicznych.
Projekt zaadresowat takze problemem bioakumulacji, czyli zdolnosci substancji chemicznych
do gromadzenia si¢ w organizmach zywych. Opracowano modele predykcyjne modele dla
metali, tlenkéw metali 1 halogenkow metali, ktore pozwalaja oceni¢, w jakim stopniu rdézne
organizmy — od ryb po ro$liny —akumuluja szkodliwe substancje. Takie narzedzia sa
szczegllnie przydatne przy ocenie bezpieczenstwa nowych materiatow wykorzystywanych
m.in. w przemysle i elektronice, ktore w catym cyklu zycia mogg trafia¢ do srodowiska.

Zwienczeniem projektu bylo stworzenie platformy internetowej NanoSens CalTox
(https://nanosens.onrender.com/), ktéra udostepnia wszystkie opracowane narze¢dzia in silico

do bezptatnego uzytku publicznego — zaré6wno dla srodowiska naukowego, przemystu, jak i
administracji. Kazdy uzytkownik moze wprowadzi¢ dane chemiczne i natychmiast uzyskaé
prognozy dotyczace ryzyka srodowiskowego, potencjatu bioakumulacyjnego oraz wrazliwosci
réznych gatunkéw — bez koniecznos$ci prowadzenia kosztownych badan laboratoryjnych. To
istotny krok w kierunku bezpieczniejszego projektowania chemikaliow, zgodnego z
zatozeniami Europejskiego Zielonego Ladu. Projekt NanoSens stanowi znaczacy postep w
zakresie zastosowania nauk obliczeniowych w ochronie srodowiska.
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