Anuncios

IBM amplia las capacidades de descubrimiento de materiales a través de la
inteligencia artificial y firma nuevas colaboraciones en la industria

IBM RoboRXN, el laboratorio automatizado de inteligencia artificial en la nube disefiado para
permitir una nueva era de descubrimiento molecular de via rapida, ahora soporta conjuntos de

datos patentados y quimica ecoldgica.

Zurich, Suiza, 30 de noviembre, 2021. IBM (NYSE: IBM) ha anunciado las nuevas
mejoras de RoboRXN, el laboratorio automatizado de inteligencia artificial en la
nube, diseflado para descubrir y crear, de manera remota, nuevas moléculas y
materiales. Presentado en 2018, RXN for Chemistry, la inteligencia artificial detras
de RoboRXN, ha sido utilizado por més de 29.000 usuarios y cuenta con mas de
cinco millones de predicciones de reacciones en un esfuerzo por agilizar el proceso
cientifico en torno al descubrimiento y la creacién de nuevos materiales.

Si bien RoboRXN aprovecha las capacidades pioneras de la inteligencia artificial y de
la nube para mejorar el descubrimiento de materiales, es esencial que este proceso
sea seguro para las organizaciones que trabajan con datos patentados. Ademas,
existe una creciente necesidad de mejorar la sostenibilidad en todos los procesos de
fabricacidn, incluidas las reacciones quimicas que convierten las materias primas en
productos terminados.

Para lograr estos objetivos, RoboRXN de IBM tendrd dos nuevas funciones:

i,
La nube es la

infraestructura perfecta
para fomentar y
estimular la cooperacion
entre diferentes
proveedores de
tecnologia, asi como la
transicion a soluciones
digitales en las
operaciones diarias de |
+ D. RoboRXN juega un
papel estratégico como
precursor de este nuevo
proceso de integracion y
desarrollo en la industria
y la investigacion
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e Seguridad y personalizacion: las nuevas funciones de la nube permiten al quimica ”
usuario entrenar a RXN directamente con conjuntos de datos confidenciales
para una experimentacién y personalizacién mds segura de los modelos de
prediccién utilizando conocimientos patentados.

¢ Procesos quimicos mas ecoldgicos: los nuevos modelos de IA ahora pueden ayudar a los quimicos a
predecir e identificar rdpidamente enzimas mds respetuosas con el medio ambiente. Las enzimas son
biomoléculas altamente complejas necesarias para convertir materiales en productos como papel,
cosméticos, productos farmacéuticos y aromas.

IBM también anuncia nuevas colaboraciones con Atinary, Arctoris, Chemspeed Techonologies AG, Syngenta y
Thieme Chemistry para continuar el impacto de RoboRXN en la aceleracién de la sintesis y prueba de nuevos
materiales en diversas industrias.

Acelerando el descubrimiento de nuevos materiales

Se necesitan casi 10 aflos y entre 10 y 100 millones de délares para identificar y producir un nuevo material.
Esto sucede porque la quimica sintética se sigue basando en métodos de prueba y error, y ha habido poco
avance en la modernizacién del arte de hacer materiales.

“Para crear un nuevo material hoy, los investigadores deben viajar a través de un espacio quimico,
aparentemente interminable, lleno de mdés compuestos potenciales que dtomos hay en el universo”, sostiene el
Dr. Alessandro Curioni, IBM Fellow y director de IBM Research Europe. “Para ayudar a resolver muchos de los
desafios que requieren de nuevos materiales (como el hambre, el cambio climatico o las enfermedades
infecciosas), los investigadores deben poder idear, sintetizar y probar potenciales materiales de manera
efectiva. La aplicacién de la IA a esta tremenda tarea, a través de tecnologias como RoboRXN, tiene el potencial
de ayudar a casi todas las industrias a acelerar la eficacia, la sostenibilidad y el impacto de los nuevos
materiales que se crean".

IBM RoboRXN esta diseflado para actuar como un navegador para que los quimicos descubran y fabriquen
materiales de una manera mds rentable, en comparacién con los procesos tradicionales, al automatizar la
mayoria del trabajo preliminar inicial en la sintesis de materiales. Los usuarios también pueden sintetizar

materiales de forma remota a través de la nube.

Descubriendo procesos quimicos mas ecolégicos

RoboRXN ofrece ahora soluciones quimicas sostenibles que utilizan el machine learning para identificar y
clasificar procesos enzimaticos efectivos y sostenibles, lo que se traduce en una sintesis quimica mas ecoldgica.
Por ejemplo, los quimicos pueden usar esta nueva arquitectura de IA para aprovechar los enormes volumenes
de enzimas potencialmente conocidas para reemplazar los catalizadores quimicos tradicionales y los solventes
téxicos con compuestos naturales derivados de plantas y vegetales.



La principal limitacién para la aplicacién de soluciones quimicas sostenibles es que el conocimiento de dominio
especifico requerido para adaptar las enzimas existentes a las nuevas transformaciones quimicas no esta
estructurado. Esto ha hecho que sea dificil y que requiera mucho tiempo descubrir nuevas enzimas potenciales
a través de métodos de experimentacidn tradicionales.

El descubrimiento de enzimas para la sintesis orgdnica podria permitir rutas simplificadas, mds econdémicas y
sostenibles para producir productos mas respetuosos con el medio ambiente. Los casos de uso industrial
abarcan desde la industria de alimentos y bebidas hasta la industria farmacéutica o la cosmética. En la
produccién de papel, por ejemplo, la pulpa se puede tratar con xilanasa, una enzima natural, en lugar de
blanqueador, que es caro y contaminante.

Ampliando las aplicaciones industriales

Cada uno de los colaboradores en la industria estdn probando RoboRXN de formas Unicas y personalizadas,
todo con el objetivo de revolucionar la practica de la quimica orgdnica y acelerar el descubrimiento de
materiales. IBM estd consultando y colaborando activamente con cada empresa, ayudandoles a integrar varias
caracteristicas técnicas de RoboRXN en sus flujos de trabajo:

¢ Atinary Technologies e IBM han colaborado integrando sus dos plataformas en la nube, Atinary Self-
Driving Platform (AtinaryTM SDLabs) e IBM RoboRXN, para acelerar y revolucionar la optimizacién de
reacciones quimicas.

e Arctoris e IBM tienen un acuerdo de colaboracién para combinar RXN for Chemistry con Ulysses, la
plataforma automatizada de biologia y bioquimica de Arctoris, cerrando asi el ciclo de disefio-fabricacién-
prueba-andlisis en el descubrimiento de farmacos.

e Chemspeed Technologies AG tiene un acuerdo IBM para ofrecer la tecnologia IBM RoboRXN como una
solucién para sus clientes.

e Syngenta estd implementando la tecnologia RXN en su flujo de trabajo de investigacién de materiales.

e Thieme Chemistry e IBM han unido fuerzas para mejorar la planificacién de la sintesis mediante la

incorporacién de conjuntos de datos de sintesis de las fuentes de publicaciones digitales curadas por
humanos expertos de Thieme sobre quimica organica (Science of Synthesis and Synfacts) en RXN for
Chemistry.

“El futuro de los materiales y la quimica estd en la nube, con el desarrollo y la adopcién de tecnologias digitales
para acelerar el descubrimiento”, comenta el Dr. Teodoro Laino, cientifico de IBM Research Europe en Zurich.
“La nube es la infraestructura perfecta para fomentar y estimular la cooperacién entre diferentes proveedores
de tecnologia, asi como la transicién a soluciones digitales en las operaciones diarias de | + D. RoboRXN juega
un papel estratégico como precursor de este nuevo proceso de integracién y desarrollo en la industria y la
investigacién quimicas”.

Sobre RXN for Chemistry
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RXN for Chemistry, el motor central de RoboRXN, estd impulsado por un método de traducciéon de machine
learning neuronal de Ultima generacién que predice el resultado mas probable de una reaccién quimica. Lo
hace traduciendo de un idioma (reactivos y reactante) a otro idioma (productos) utilizando secuencias de
caracteres llamadas Sistema de Entrada de Linea de Entrada Molecular Simplificada (SMILES) para describir
entidades quimicas.

Las rutas sintéticas optimizadas se utilizan luego como entrada para RoboRXN, una plataforma automatizada

para la sintesis de moléculas. El sistema de IA también estd equipado con una arquitectura retrosintética en la
gue, en lugar de predecir el resultado de una posible reaccién quimica (predicciones directas), funciona a la
inversa para determinar primero los productos quimicos necesarios para crear una molécula objetivo
determinada.

Esta plataforma de inteligencia artificial basada en la nube se disefié y lanzé originalmente en 2018 y se puso a
disposicién de forma gratuita en IBM Cloud. Desde su lanzamiento, RoboRXN ha superado a todos los modelos
basados en datos, logrando una precisién de mas del 90 por ciento en las predicciones de reacciones quimicas
futuras, y actualmente lo utilizan mas de 29.000 usuarios y ha acumulado méas de 5 millones de predicciones de
reacciones. En la actualidad, se esta probando en los flujos de trabajo de algunas de las principales empresas
farmacéuticas, biotecnoldgicas y agricolas, ayuddndoles a acelerar las predicciones de reacciones quimicas,
vias de retrosintesis, procedimientos experimentales y automatizando la compilacién y ejecucién de sintesis
quimicas.

Sobre IBM Research

Durante mas de siete décadas, IBM Research ha definido el futuro de la tecnologia de la informacién con més
de 3.000 investigadores en 16 centros repartidos en 5 continentes.

Los cientificos de IBM Research han logrado seis premios Nobel, diez medallas nacionales de tecnologia de
EEUU, cinco medallas nacionales de ciencia de EE. UU., seis premios Turing, 19 miembros de la Academia
Nacional de Ciencias y 20 son miembros del Salén de la Fama de Inventores Nacionales de EEUU.

Para obtener més informacién, www.research.ibm.com/.
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