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Small Molecule Discovery
Discover drugs faster with 

small-molecule virtual 
screening accelerated by 
molecular generative AI 

modelsa

Attēls: https://resources.nvidia.com/en-us-hc-biopharma/hc-solution-overview-5



GPU runtime comparison on HPC





Att.:	Paraugu	ievākšanas	vietas	no	notekūdeņu	stacijām	
Latvijas	pilsētās

Att.:	Rezistences	gēnu	beta	diversitātes	grafiks	pa	pilsētām

Att.:	10	biežāk	sastopamo	gēnu	daudzums	paraugos



- 15 karbapenemāzes rezistenci gēni no 
kuriem 6 gēni tika atrasti visos izolētajos 
paraugos.

- No 66 gēniem pacientu izolātos 24 tika 
atrasti visos paraugos, 32 vismaz trīs 
paraugos.

- 94% no gēniem pacientu izolātos atrodami 
arī metagenoma datos.

- Kopā identificēti 118 dažādi rezistences 
gēni

Karbapenemāzi producējošas Klebsiella
pneumoniae izolāti no:
• 6 pacientiem intensīvās terapijas nodāļās
• 10 izlietnēm intensīvās terapijas nodāļās
• 2 notekūdeņu paraugiem.

Metagenoma paraugi no:
• 10 izlietnēm divās intensīvās terapijas nodāļās
• Slimnīcas ēkas notekūdeņu paraugi.

Attēls: Biežāk sastopamās antibiotiku rezistences gēnu grupas slimnīcu nodaļās un notekūdeņos

Metagenoma sekvencēšana atklāj antibiotiku rezistento gēnu (ARG) un baktēriju 
sastāvu slimnīcas vidē.

1) Noteiktie ARG parāda visu baktēriju aizsardzības mehānismu kopumu 
2) Pacientos atrastajās baktēriju pilno genomu sekvencēs tika atrasti tie paši gēnu veidi, kas 

izlietnēs un notekūdeņos.

3) Pacientos atrastajās baktērijās novērojama līdzīgu rezistences mehānismu uzkrāšanās.
4) AI rīku pielietošana uzrāda salīdzināmus rezultātus, 
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