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Наноматериалы, имитирующие каталитическую активность природных ферментов, называются нанозимами [1]. Нанозимы нашли применение в диагностике, иммуноанализе и биосенсорах благодаря своей высокой и настраиваемой каталитической активности, низкой стоимости и высокой стабильности. Более того, огромный набор реконфигурируемых физико-химических свойств наноматериалов предоставляет больше возможностей для рационального дизайна и будущего применения нанозимов. Сегодня разработка новых нанозимов часто осуществляется методом проб и ошибок, реже – с помощью обширных и трудоемких теоретических расчетов, которые плохо учитывают сложность моделируемых систем и экспериментальных условий.

В области нанозимов существуют работы, основанные на различных алгоритмах, но прогностический алгоритм, а еще лучше многофункциональный ресурс для прогнозирования каталитической активности наноматериалов, доступный буквально каждому, разработан нами впервые. Веб-ресурс DiZyme [2] включает в себя открытую базу данных существующих неорганических нанозимов со ссылками на оригинальные статьи, инструмент визуализации данных, многоуровневое предсказание пероксидазной активности, основанное на запросе. В настоящее время ресурс предсказывает пероксидазную активность наноматериалов, выраженную как 1) константа Михаэлиса-Ментен (Km) с точностью, отраженной в коэффициенте корреляции R2 = 0.63, и 2) константа каталитической реакции (Kcat) с R2 = 0.80. Для создания платформы мы собрали и обработали базу данных из более чем 100 опубликованных работ по металлическим, биметаллическим, металлооксидным и биметаллическим нанозимам, которые соответствуют наиболее широко изученным классам нанозимов. Для более точного описания состава и физико-химических свойств наноматериалов и улучшения предсказательной способности модели были разработаны новые параметры (например, средняя плотность заряда, выраженная как отношение заряда катиона металла к его ионному радиусу). Были выбраны и оптимизированы алгоритмы машинного обучения (лучшая модель — алгоритм случайного леса) для прогнозирования параметров каталитической реакции на основе характеристик материала (параметры химических элементов, заряд, размер, пористость и т. д.) и условий анализа, таких как температура, pH, концентрации компонентов анализа активности. Ресурс DiZyme (dizyme.net) позволяет осуществлять дизайн наноматериалов для каталитических реакций, используемых в медицине или промышленности. Кроме того, благодаря своему дизайну и структуре, платформа может быть легко расширена, чтобы охватить больше наноматериалов, больше каталитических действий и реализовать новые функциональные возможности.
Данное исследование было поддержано Федеральной программой академического лидерства "Приоритет 2030".
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