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 داروها  من ی و ا  عیکشف سر ی نو برا  یراه  ؛یهوش مصنوع

 *1 یاصغر اسد یعل

  .رانی ا ان،یل ان،یدانشگاه ل وتر،ینرم افزار کامپ یتکنولوژ یرشته مهندس یکارشناس  -1

 )۲منطقه  یدرآمد شهردار سکارشنا (

 
 

 ده یچک

  نیادیطور بنکشف و توسعه دارو را به  ریمعاصر، توانسته است مس  یهای فناور  نیترنیآفراز تحول   یکیعنوان  به  یهوش مصنوع

  یریادگی  یهاتمیو با نرخ شکست بالا بوده است؛ اما ظهور الگور  نهیبر، پرهزکشف دارو همواره زمان   ی سنت  ندیدگرگون سازد. فرآ

  یی سرعت، دقت و کارا  شیرا فراهم کرده و موجب افزا  یی ایمیو ش  یستیز  میعظ  یهاداده  لی تحل  نامکا  ق،یعم  یر یادگیو    نیماش

ابعاد   نییداروها و تب  ترمنیو ا  ترعیکشف سر  ندیدر بهبود فرآ  ینقش هوش مصنوع  یپژوهش، بررس  نیچرخه شده است. هدف ا  نیا

  ی صورت مرور به  قیاست. روش تحق  یاهداف درمان  یاعتبارسنج  و  نیساختار پروتئ  ینیبش یمولکول، پ  یآن در طراح  یو کاربرد  یفن

اساس مطالعات علم  یلیو تحل از جمله    یکردهای رو  یانجام شد و به بررس  ریاخ  یبر  نظارت،  شده، بدون نظارت  یریادگیمختلف 

و ترانسفورمرها،    یگراف  یعصب  یهاشبکه   ژهیوبه  ق،یعم  یر یادگی  یهانشان داد که مدل  جیمولد پرداخته شد. نتا  یهاو مدل  یتیتقو

  ر ینظ  ییهاشرفت یپ  ن،یدارند. همچن  ییرا با دقت بالا  ییدارو  یهاده نوو مولکول   یو طراح  باتی ترک  یستیز  تیفعال  ینیبش ی پ  ییتوانا

  یمبتن یطراح ندی فرآ ریچشمگ عی، موجب تسرAlphaFold مانند ق،یعم یریادگی هیبر پا ینیساختار پروتئ ی نیبش یپ یهامدل 

چندهدفه و کشف مجدد   یسازنه یبه  ،یمجاز   یدر غربالگر  یآن است که کاربرد هوش مصنوع  انگریب  هاافتهیاند.  ساختار شده   بر

  ییهاوجود، چالش   ن یشده است. با ا  دایکاند  یداروها  تیموفق   زانیم  شیحال افزا  نیو زمان توسعه، و در ع  نهیداروها باعث کاهش هز

مورد توجه قرار    دیها هنوز پابرجاست و بامدل   ماتیتصم  تیبه شفاف  ازیو ن  ،یاداده   یر یسوگ  دارد،استان   یهاهمچون کمبود داده

 بیکشف دارو است که با ترک ندهیدر آ یاتیعنصر ح کیبلکه  ،یکمک یتنها ابزار نه  یگفت هوش مصنوع توانیم جه، ی. در نتردیگ

  یهاو افق   سازدیتر داروها را فراهم مصرفهبهو مقرون   ترمن یا  تر،ق یدق  یافزار، امکان طراحنرم   یو مهندس  یشناسست یعلم داده، ز

 .دیگشای محققان م  یرو ش یو نادر پ  دهیچ یپ  یهای مار یرا در درمان ب  ید یجد

 

 تیسم  ینیبش یپ  ،یمولکول  یطراح  ن،یماش  یر یادگیکشف دارو،    ،ی: هوش مصنوعی دیکل  واژگان
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 مقدمه 

( دارو  توسعه  و  کشف  بهDrug Discovery and Development - DDDحوزه  همواره  پ   یکیعنوان  (  و    نیتردهیچیاز 

هنگفت همراه است.   یهایگذارهیمطرح بوده است، که با نرخ شکست بالا و سرما  یو صنعت  یعلم  یهاحوزه  نیترپرچالش

  ت یو در نها  ینیبالشیمطالعات پ   شرو،یپ   یسازنه یبه  شرو،یپ   باتیاهداف، کشف ترک  یی که شامل شناسا  ،یسنت  ندیفرآ

دلار   اردها یلیبالغ بر م ییهانهیو هز انجامدیبه طول م میدهه و ن کیاز  شیطور متوسط باست، به ینیبال یهاییکارآزما

  ی هاپاتوژن   ظهورمزمن،    یهایماریب  وعیش  شیافزا(. با توجه به  Fleming, 2018)  کند یم   لیتحم  یی دارو  ی هارا بر سازمان

وارد شده است    DDD  ستمیبر س  یادیز  ینادر، فشارها  یهای ماری ب  ینوآورانه برا  یهامبرم به درمان  ازیمقاوم به دارو، و ن

( و  AI)  یهوش مصنوع   ژهیوبه  ،یمحاسبات   یهایبستر، فناور  نیدهد. در ا  شیافزا  یری شکل چشمگخود را به  ییتا کارا

اند  کننده ظهور کردهدگرگون  یروین  کیعنوان  (، بهDL)  قیعم  یریادگی ( و  ML)  نیماش  یریادگیآن مانند    یهارشاخه یز

 کل چرخه عمر کشف دارو را دارند. فیبازتعر لیکه پتانس

قابل  ،یمصنوع   هوش الگوها  رینظیب  یهاتیبا  از مجموعه   یخود در استخراج    یو چندوجه  میعظ  یهاداده  یهاپنهان 

 باتیداده ترک  یها گاهی سلامت، و پا  یکیسوابق الکترون  ک،یپروتئوم  ک،یژنوم  یها)از جمله داده  ییایم یو ش  یکیولوژیب

  ن یگزیجا  گره یو توص  نیبشیپ   یهابر حدس و گمان را با مدل  یبر و اغلب مبتنزمان  یندهایفرآ  تواندی(، مییایمیش

ا و    ، ییدارو  ییو کارا  تیسم  ترقیدق  ینیبشیبالقوه، پ   بیترک  ها ون یلیم  ترعیسر  یامکان غربالگر  ،ی نیگزیجا  ن یسازد. 

 نه، یزم  نیدر ا  AI  ی. قدرت اصلآوردیرا فراهم م  شدندی که تاکنون تصور نم  یدیجد  ی مولکول  یساختارها  یطراح  یحت

بر   یمبتن  یمحاسبات سنت  یکه برا  یبالا است؛ مسائل  اریبس  یدگ یچیبا پ   یستیز  یهاستمیس  یسازآن در مدل  ییتوانا

 ,.Gupta et alاند )دشوار بوده  اری( بسHTSبالا )  ی اتیبا توان عمل  یبر غربالگر  یمبتن  یها روش  ا ی  ی کیزیف  ی های سازه یشب

2021 .) 

  یی . شناساشودیآغاز م   ،یدارو درمان   یانتخاب اهداف مناسب برا  یعنیمراحل،    نیترییحوزه، از ابتدا  نیدر ا  AI  یکاربردها

  یهاتمیچالش بزرگ است. الگور  کیدارند، خود    یاتینقش ح  یماریب  کیکه در بروز    ییایمیوشیب  یرهایمس  ای   هانیپروتئ

ML  تحل  توانندیم پروتئوم  کسیپتومیترانسکر  ی هاداده  لیبا  درمان   ماران،یب  کسیو  طر  ید ی جد  یاهداف  از  که    ق ی را 

معطوف    ییهامولکول   افتنیبه    ی هدف، چالش اصل  یینبودند، کشف کنند. پس از شناسا  ییقابل شناسا  یسنت  یهاروش

 یریادگی  ی هامرحله، مدل  ن یکنند. در ا  ل یمورد نظر را تعد  یکیولوژیب  ت یکه بتوانند با اتصال به آن هدف، فعال  شودیم

(  Descriptors)   یژگ یو  ی هابردار  ا ی ها  مانند گراف  یمولکول  یساختار  ی هاشیکار با نما  یکه برا  یی هاآن  ژه یوبه  ق،یعم

کنند، که    ینیبشی پ   هیاز ثان  یرا در کسر  بی هزاران ترک  یستیز  تیو فعال  ییایمیکوشیزیقادرند خواص ف  اند،دهیآموزش د

 (. Chen et al., 2023کرده است ) ل یقدرتمند تبد ی( را به ابزار Virtual Screening)  یمجاز یامر غربالگر نیا

  یها( با استفاده از مدلDe Novo Drug Designده نوو )  یطراح  نهیدر زم  یقابل توجه  یهاینوآور  ،یبر غربالگر  علاوه

ها  مدل  نی( به دست آمده است. اVAEs)  ریخودکار متغ  ی( و رمزگذارهاGANs)  یمولد تخاصم  یهامولد مانند شبکه

بالا به    یبیترک  لیمطلوب )مانند م یهایژگیاز و  یابا مجموعه  یی هاکرده و مولکول  شی مایرا پ   یی ایمیش  یفضا  توانندیم

را از انتخاب    ریمس  ،یانقلاب  کردیرو  نی(. اZhu, 2020کنند )  دیطور خودکار تول( بهنییپا  تیمناسب، و سم  تیهدف، حلال

در   قیتخصص عم  ازمندیتحول ن  نی. اسازدی هموار م  دی کاملاً جد  باتیموجود به سمت خلق ترک  یهامجموعه   انیاز م
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  نیو قابل اعتماد است تا بتوانند ا  ر یپذاسیمق  یمحاسبات  یهاتوسعه چارچوب   یبرا  نی ماش  یریادگیافزار و  نرم  یمهندس

واقع  یمولکول  یهادهیا به  مدل  ریاخ  یهاشرفت یپ  ت،ینها  در  برسانند.  یشگاه یآزما  تیرا  سه   یسازدر    ی بعدساختار 

-Structureبر ساختار )  یمبتن  یداروها  یبر طراح  یمیمستق  ریاست، تأث  افتهیدست    ی اسابقهیکه به دقت ب  ها،نیپروتئ

Based Drug Designا است.  داشته  پامدل  نی(  بر  اغلب  که    اند، هبنا شد  شرفتهیپ   قیعم  یریادگی  یهایمعمار  هیها، 

(.  Patel & Shah, 2022کنند )  ینیبشیها پ آن  یدینواس یآم  ی را تنها بر اساس توال  ها نیپروتئ  یی ساختار فضا  توانندیم

به  یی از اهداف دارو  یترقیدق  یهاتا مدل  دهد یبه محققان اجازه م  ،یی توانا  نیا اتصال    یسازنه یخود داشته باشند و 

 یطراح  هیامر به کاهش ابهامات در مراحل اول  نیانجام دهند، که ا  یشتریبا دقت ب  اساختارها ر  نیکوچک به ا  یهامولکول 

سنگ   ،ییایمیو ش  یکیولوژیبا دانش ب  یمحاسبات  یابزارها  نیا  زیآمت یموفق  یسازکپارچه ی  ن،ی. بنابراکندیم  یانیکمک شا

 صرفه خواهد بود. بهکارآمد و مقرون یکشف داروها ینسل بعد یبنا

 

 

 
 (AI-Driven Drug Discovery Framework) یبر هوش مصنوع ی کشف دارو مبتن  ی. چارچوب مفهوم1شکل 

 ان یداده شده است که جر  ش ینما  یبر هوش مصنوع   یکشف دارو مبتن  ندیجامع از فرآ  یچارچوب مفهوم  کی،  1شکل    در

متنوع   یاچارچوب با منابع داده  نی. ادهدینشان م  ی شگاهیآزما  یتا اعتبارسنج  هیرا از مراحل اول  یریگمیداده و تصم

ها وارد مرحله . سپس دادهشودیآغاز م  ینیو اطلاعات بال ییایمیشداده  یهاگاهیپا ک،یپروتئوم ک،یژنوم ی هاشامل داده

بر   یمبتن  یمولکول  شینما  ،یژگ یو  یمانند مهندس  ییها ک یکه تکن  ییجا  شوند،یم  ییو بازنما  یسازکپارچه ی  ،یسازپاک

کار به  نیماش  یری ادگی   یهاها جهت استفاده در مدلداده  یسازآماده  یبرا  SMILES  ریاستاندارد نظ  یهاگراف و فرمت

  ی هاادامه، مدل  در  هوشمند دارد.   یهامدل  ی ریپذمیتعم  تیدقت و قابل  ش یدر افزا  ی اتیمرحله نقش ح  نی. اشودیگرفته م

  یبرا  یتیتقو  یری ادگی مولد و    یهامدل  ق،یعم  یری ادگی شده،  نظارت  یریادگی شامل    ن یماش  یریادگیو    ی هوش مصنوع 

ها  مدل نیا ی. خروجشوندیکار گرفته مچندهدفه به  یسازنهیو به  دیجد یهامولکول  ی طراح ،یستیز تیفعال ینیبشیپ 

  ADMET  ی هایژگ یو و   تیسم  ،یمانند اثربخش  ییارها یبا در نظر گرفتن مع  یلمولکو  یسازنهیو به  یدر مرحله طراح

  ی ابیو ارز  نگیداک  ، یبعدساختار سه  ینیبشیپ   یبرا  یی و هدف دارو  نیساختار پروتئ  یساز . سپس، از مدلشودیم  شی پالا
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  شوندی( مin vitro / in vivo)  ی شگاهیآزما  یمنتخب وارد مرحله اعتبارسنج  جینتا  ت،ی. در نهاگردد یاتصال استفاده م  لیم

تا بهبود   شودیبازگردانده م   ی هوش مصنوع   ی هاحلقه بازخورد به مدل  کیصورت  به  ها شیآزما   نیو بازخورد حاصل از ا

 گردد. نیتوسعه دارو تضم یشکست در مراحل بعد سکیو کاهش ر ستمیمستمر عملکرد س

 

 یخ ی تار  ریو س  ینظر ی. مبان۲

حوزه با ظهور قدرت   نیا  یاما انفجار واقع  گردد،یبازم   شیپ   یهابه دهه  ییدارو  یمیکاربرد محاسبات در ش  یهاشه یر

  ی اغلب متک  یمحاسبات  ی کردهایهمراه شد. در ابتدا، رو  نیماش  یریادگی  ده یچیپ   یهامدل  یاجرا  یبرا  ی کاف  ی محاسبات

اول  یمبتن  یسازبر مدل   یهایسازه ی( و شبMD)  یمولکول  کینامی(، مانند دFirst-Principles Modeling)  هی بر اصول 

ا  یکوانتوم از نظر تئورروش  نیبودند؛  از نظر محاسبات  قیدق  یها اگرچه  اما  بوده و تنها امکان    نیسنگ  اریبس  یبودند، 

و    1۹۸۰ یهاهه(. در دSellwood et al., 2018) ساختندیکوتاه را فراهم م  ی زمان یهاکوچک و بازه یهاستمیس یبررس

-Quantitative Structure)   تیساختار و فعال  یکم  ی هایژگیبر استخراج و  یمبتن  کیانفورماتیمیش  یها، روش1۹۹۰

Activity Relationship - QSARاز رگرس با استفاده  ا  افتند، یتوسعه    یو آمار  یخط  یهاون ی(  ها غالباً در  مدل  نی اما 

با ظهور   کم، یو    ستیقرن ب  ل یدر اوا  یدی کل  گذار  بودند.  تیدچار محدود  عیوس  ییایمیش  ی و پوشش فضا  یریپذمیتعم

(، رخ داد.  Random Forests)   یتصادف  یها( و جنگلSVMs)  بانیبردار پشت  یهان یماش  رینظ  ک،یکلاس  نیماش  یریادگی

جرم    ای  عیتوز  بیضر  تمی)مانند لگار  یمولکول  یگرهاف یتوص  نیرا ب  یتردهیچیپ   یرخطی قادر بودند روابط غ   هاتمیالگور  نیا

 ی برا  کیانفورماتیم یش  یهادوره شاهد استفاده گسترده از روش  نیکنند. ا  یسازمدل  یکیولوژیب  یهاتی( و فعالیمولکول

مADMET)  کینتیفارماکوک  ت،یسم  ینیبشیپ  و  اولAffinity)  ی بیترک  لی(  که  بود،  جهت   یجد  یها گام  نی(  در 

اFleming, 2018بود )  یغربالگر  شاتیاز آزما  یبخش  ینیگزیجا با  ها به شدت وابسته به  مدل  نیا  تیحال، موفق  نی(. 

و کامل    نهیبه  یهایژگیبود، که اغلب استخراج و  دانیمیشده توسط مهندسان شاستخراج   یهایژگ یو  تیو کم  تیفیک

 دشوار بود.  د،یجد یکیولوژیهر نوع مشکل ب یبرا

  یخودکار سلسله مراتب  یریادگی بود که امکان    2۰1۰( در دهه  Deep Learning)  قیعم  یریادگیظهور    ،یعطف اصل  نقطه

به    ق، یعم  ی عصب  یها را کاهش داد. شبکه  هایژگ یو  ی دست  یبه مهندس   ازیخام فراهم آورد و ن  ی هارا از داده  ها یژگیاز و

  ها یتوال  ای (  GNNs  -  یگراف  یعصب  یهاها )با استفاده از شبکه گراف  نندما  یساختار  یها پردازش داده  یکه برا  یزمان  ژهیو

ها و  مولکول ی و تعامل  یبعدسه تیبهتر ماه یسازمدل  ییکار گرفته شدند، تواناو ترانسفورمرها( به  RNNs)با استفاده از  

)  هانیپروتئ دادند  نشان  اJiménez-Luna et al., 2021را  غربالگر  رد  ژهیوبه  هاشرفتیپ   نی(.  نتا  یمجاز  یحوزه    ج یبه 

  ت یفعال  ،یسنت  QSAR  یهابالاتر از روش  ی توانستند با دقت  قیعم  یریادگی  یهاکه مدل  ییمنجر شدند، جا  یاکنندهره یخ

کرد: مرحله   میتقس  یبه سه مرحله اصل  توانیدر کشف دارو را م  یهوش مصنوع   یخیتار  ریس  کنند.  ینیبش یرا پ   باتیترک

 ه یاول  رشی( شاهد پذ2۰1۸تا حدود    2۰1۰بود؛ مرحله دوم )  کیکلاس  QSARبر آمار و    ی( مبتن2۰1۰اول )تا حدود  

بود؛ و مرحله   شدهفیتعر  شی از پ   یگرهاف یبر توص  ی مبتن  یمولکول  یسازدر مدل  شرفتیتر و پ ساده  یعصب  یهاشبکه 

  فیمولد تعر  یهامانند ترانسفورمرها و مدل  شرفتهیپ   ی هایو معمار  قیعم  یریادگیبه بعد( که با قدرت    2۰1۸سوم )از  

تحولات    نی(. اDeng et al., 2022است )  ده یچیپ   ینیپروتئ  یساختارها  یسازده نوو و مدل  یمتمرکز بر طراح  شود، یم

را    ییهامدل  جادیاند، امکان االهام گرفته  نیماش  یینا یو ب  یعیمشابه در حوزه پردازش زبان طب  ی هاشرفت یکه از پ   ر،یاخ
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  یرا در فضا  یدی کاملاً جد  باتیترک  توانندیبلکه م  کنند،یم  ینیبشیموجود را پ   یهایژگیاند که نه تنها وفراهم کرده

 کنند.  دیبا اهداف خاص تول ییایمیش

  ن یا  یدستاوردها  نیتراز مهم  یک ینشان داده شد،    AlphaFold  رینظ  ییهاتمیکه با الگور  ن،یپروتئ  یسازدر مدل  شرفتیپ 

  یسازچالش بزرگ مدل  ،ی تجرب  یهابه روش  کینزد  ی با دقت  ها نیپروتئ  یبعدساختار سه  ی نیبشیپ   یی دوره است. توانا

  ی بر هوش مصنوع  ی هدف مبتن- اتصال دارو ی های سازهیشب یبرا یس اسا یربنایز کیرا حل کرده است و  یی اهداف دارو

 ی لیابزار تحل  کیاز صرفاً    یکه هوش مصنوع   دهندینشان م   ها شرفت یپ   نی(. اPatel & Shah, 2022فراهم آورده است )

و    هاولتعامل مولک  یدانش در مورد چگونگ   یشده است، که مرزها  لیتبد  ییدارو  یمی در ش  یابزار مولد و طراح  کیبه  

 . دهدیرا کاهش م  یشیآزما یهایبه غربالگر  یو وابستگ کندیجابجا م یریرا به طرز چشمگ یولوژ یب

 

 ت یفیک یهاها در کشف دارو و چالش . داده ۳

 ت، یشدت به کممانند کشف دارو، به  یادهیچیپ   یو مهندس  یعلم  یهادر حوزه   ژهیوبه  ،یهوش مصنوع   ستمیهر س  تیموفق

  ی هاهستند: داده  ی ها شامل ابعاد مختلفمجموعه داده  ،یدارد. در حوزه داروساز  یبستگ  یآموزش  یهاو تنوع داده  ت،یفیک

و   ییایمیش ترک  یهاگاهیپا  ،ییایمیکوشیزیف  یهایژگی)ساختارها،  دادهباتیداده    ،یژنوم  یها)دنباله  یکیولوژیب  یها(، 

و سوابق    هاییکارآزما ج ی)نتا ی نیبال  یهاداده( و یستیز تیفعال یغربالگر ج یژن، نتا انیب ی هاداده ،ینیپروتئ  یساختارها

 نیا تیفیاز ک نانیو اطم یدسازاستاندار ،یدسترس ر،یاخ یهادر دهه  دشدهیتول ی هاداده م ی(. با وجود حجم عظمارانیب

از   یکی  (.Chan et al., 2019اند ) مانده  ی صنعت باق  ن یدر ا  یهوش مصنوع   یرو  شیموانع پ   نیترها همچنان بزرگداده

مثبت    ج یتنها نتا  ها، شگاهیاز آزما  یاریاست. در بس  "تیعدم فعال"  قاًیدق  ای  "یمنف"  یهاکمبود داده  ،یاصل  ی هاچالش

 ی برا  یادیز  یهاکه تلاش  رفعالیغ   باتیمربوط به ترک  یهاکه داده  یدر حال  شوند،یفعال( ثبت و منتشر م   باتی)ترک

  ی ریادگی   یهامدل  شودی( باعث مData Biasها ) در داده  یریسوگ  نی. اشوندی ها شده است، منتشر نمآن  شیسنتز و آزما

عدم    ی نیبشیپ  ای   رفعال یغ   بات یترک  قیدق  صیها در تشخآن  یی کنند و توانا دایپ  لیاز حد به فعال بودن تما  ش یب  نیماش

  شوند ی( گزارش مIC50  ا ی  EC50)مثلاً    یصورت نسباغلب به  یستیز  تیفعال  ی هاداده  ن،ی. علاوه بر اابد ی کاهش    تیسم

با دقت بالا را دشوار   یهامدل  یریادگی ها،  در داده  یذات   زینو  نیهستند و ا  یقابل توجه  یریگاندازه  یخطا  یکه خود دارا

 (.Gupta et al., 2021) سازدیم

  شده یآورجمع یهامهم است. داده  یمانع ساختار کی  زیها ن( دادهInteroperability)  یهمکار ت یو قابل یاستانداردساز

( ممکن است از  ChEMBL  ای PubChemمانند   یداده عموم یهاگاهیپا ، ییدارو یهاها، شرکتاز منابع مختلف )دانشگاه

ناهمگن    یهاداده  نیا  ل یاستفاده کنند. تبد  یمتفاوت  یریگاندازه  یهاروش  ای  ییایمیش  ی هافرمت  ،یشیآزما   یهاپروتکل

  ینیسنگ  اریافزار بسنرم  یتلاش مهندس   ازمند ین  ق،ی عم  یریادگی  ی هامدل  یو قابل استفاده برا  کپارچهیفرمت    کیبه  

 ی ضرور  ینیپروتئ  ی اساختاره  یبرا  PDB  ای ها  مولکول   شینما  یبرا  SMILESاستاندارد مانند    یهااست. استفاده از فرمت

 Sellwood etاست )  قیدق  یهامداخله  ازمندیها همچنان نفرمت  نیمختلف ا  یرهایو تفس  راتییتغ  تیریاست، اما مد 

al., 2018.)  د  چالش داده  گر، یبزرگ  به  پ   ها ن یپروتئ  یساختار  یهامربوط  اگرچه  مدل  ییهاشرفت یاست.    ی هامانند 

از اهداف   یاریبس ی (، اما هنوز براPatel & Shah, 2022اند )ارائه شده هان یساختار پروتئ ینیبشیپ  یبرا قیعم یریادگی
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  یهامدل  ط،یشرا  نی . در استیاعتماد در دسترس ن  قابل  یمدل ساختار  کی  ی حت  ا ی  قیدق   ی بعدساختار سه  د، ی جد  ییدارو

که منجر به کاهش    نندیدقت آموزش ببکم  یساختار  یهامدل  ای   یبر توال  یمبتن  یهاداده  یبر رو  دی با  یهوش مصنوع 

  نندکه بتوا  کند یرا دوچندان م  ییهاتوسعه روش   تیامر اهم   نی. اشودیدارو م  یاتصال و طراح  یهاینیبشیدر پ   نانیاطم

 خود را به وضوح گزارش دهند.  ی هاینیبشی ( در پ Uncertainty) تیعدم قطع

ا  ی نیبال  یهاداده  ن،یهمچن براADMET)   یمنیو  که  نها  ک ی  تیموفق  ی(  مراحل  در  معمولاً    یات یح  یی دارو  هستند، 

ز  اریو بس  یخصوص اشرکت   رایمحدود هستند،  را محرمانه نگه م  نیها  ادارند یاطلاعات  داده  نی.  و    یمنیا  یهاکمبود 

  یی ایمیش  ی هاآموزش خود را عمدتاً بر اساس داده  که  ی هوش مصنوع   یهامدل  شودیباعث م   ،ی انی در مراحل پا  تیسم

 ینداشته باشند. برا ی دقت کاف ی نیبال  ای  ی نیبالشیدر مراحل پ   یناگهان  ی هاشکست ینیبشیاند، در پ کرده  افتیدر هیاول

  یریادگی  یبرا  ییها و توسعه روش  یررقابتیغ   یهاداده  یگذاراشتراک   یبرا  ییهاوم یکنسرس   جادیبه ا  ازین  ن،یغلبه بر ا

 ی برا  از یمورد ن  یهاداده  ت،ینها  در  (.Deng et al., 2022است )  یمشابه، ضرور  ی ها( از حوزه Transfer Learning)  یانتقال

ممکن را پوشش    یی ایمیش  یاز فضا  یعیوس  فیط  د ی کنند، با  یطراح  یدیجد  باتیمولد که قصد دارند ترک   ی هامدل

از  یمشتقات دیمدل مولد تنها قادر به تول رند،یرا در بر گ ی خاص یهایژگیبا و باتیفقط ترک یآموزش یهادهند. اگر داده

حوزه، فراتر از صرف    ن یها در اداده  ی . مهندسدهد یخود را از دست م   ینوآور  یواقع   لیآن مجموعه خواهد بود و پتانس

 ی( و اعتبارسنجImputation)  یها، پر کردن نقاط خال داده  یسازمانند تعادل  ییها ک یصرف است و شامل تکن  یآورجمع 

و قابل اعتماد    داریپا  یاوهیها بتوانند به شها است تا مدلمعتبر داده  یهارمجموعه یز  ی( بر روCross-Validationمتقابل )

 (.Jiménez-Luna et al., 2021عمل کنند ) 

 

 در کشف دارو  یهوش مصنوع  یها. روش ۴

الگور  یامجموعه   یمصنوع   هوش و  ابزارها  م   هاتمیاز  فراهم  فرآ  آوردیرا  اصل  ندیکه  را در سه مرحله  دارو  —یکشف 

ها عموماً بر اساس  روش  ن یداده است. ا  رییتغ  نیادیبن  طوربه —یسازنهیو به  شرو،یپ   بات یاهداف، کشف ترک  شناسایی 

که هر کدام کاربرد    شوندیم  یبندمولد دسته  یهامدل  راًیو اخ  ، یتینظارت، تقوشده، بدوننظارت  یریادگی   یکردهایرو

 دارند.  DDDخاص خود را در سلسله مراتب 

 

 

 (Supervised Learningشده )نظارت  ی ریادگی. ۴.1

  ی نیبشیبوده است و بر پ   یی دارو  ی میدر ش  یهوش مصنوع   هیاول  ی از کاربردها  یاریبس  یشده هسته اصلنظارت  یریادگی

  ج یو نتا  ییایمیشده )مانند ساختار ش  یگذاربرچسب  ی های( بر اساس ورودتیسم  ا ی  تی مشخص )مانند فعال  یخروج  کی

  ی طور تجربها بهآن  ی ستیز  تیکه فعال  یاداده  یهاها با استفاده از مجموعهمدل  کرد،ی رو  نی( متمرکز است. در اشیآزما

  یهاکنند. شبکه  یساز را مدل  یکیولوژیو پاسخ ب  یمولکول  یهایژگیو  انی تا روابط م  نند یبیشده است، آموزش م  دییتأ 

به عنوان    ماًیمستق  ار  یمولکول  یتوپولوژ  توانندیم  رای اند، زموفق بوده  اریحوزه بس  نیها، در اGNN  ژهیوبه  ق،یعم  یعصب



ی و تکنولوژ   یدر مهندس  یفصلنامه نوآور      45-62صفحات    -1دوره    -4شماره    

 Journal of Innovation in Engineering and Technology 
ISSN 3060-6098 

51 
 

جا  یی ایمیش  یهاگراف به  کنند،  توص  هیتک  یپردازش  ایسنت  ی محاسبات  یگرها فیبر  پ مدل  نی.  در    لیم  ی نیبشیها 

  عیسر  یاب ی(، و ارزPharmacogenomicsخاص )   یبه داروها  مارانیپاسخ ب  ینیبشیهدف، پ   ی هانیدارو به پروتئ  یبیترک

 ن یا  تی(. موفقChen et al., 2023فراوان دارند )( کاربرد  تیدفع و سم  سم، یبولمتا  ع،ی)جذب، توز  ADMET  یپارامترها

  جادیدر زمان و منابع ا  یقابل توجه  ییجوصرفه  ه،یدر مراحل اول  ش یسنتز و آزما   ازمندی ن  باتیها در کاهش تعداد ترکمدل

 کرده است.

 

 (Unsupervised Learningنظارت )بدون  ی ریادگی.  ۴.۲

در    یباشند. هدف اصل  نهیپرهز  ا ی  اب یشده کم  یگذاربرچسب  یهاکه داده  ابد ی یم  تیاهم  ی نظارت، زمانبدون  یریادگی

مانند    ییهاک یبزرگ و بدون برچسب است. تکن  یهاپنهان در مجموعه داده  یذات  یبخش، کشف ساختارها و الگوها  نیا

 ی کیولوژیو ب  ییایمی ش  یفضا  ی سازمانده  ی( براDimensionality Reduction( و کاهش ابعاد )Clustering)  یبندخوشه 

براروش  ن یا  ،یی دارو  ی می. در شروندیبه کار م )برا  یساختار  یهابه گروه  یی دارو  باتیترک  یبنددسته  یها   ی مشابه 

(  یماریب یهارگروهیز  ییشناسا  ی)برا   مارانیژن ب  انی ب  یهالیپروفا  یبندخوشه   ا یعمل مشترک(   یهاسمیمکان ییشناسا

 ی برا  یعنوان ابزار( بهAutoencodersخودکار ) ینظارت مانند رمزگذارهابدون یهاروش ن،ی. علاوه بر اشوندیاستفاده م

)  شی نما  ک ی  یریادگی معنادار  و  ساختارهاLatent Representationفشرده  از  م  یمولکول  ی (    ن یا  شوند؛یاستفاده 

م   یهاشینما ورود  توانندیفشرده  عنوان  بعدنظارت  یهامدل  یبرا  یکارآمدتر  یبه  پابه  ای   یشده    ی برا  یاه یعنوان 

 (.Jiménez-Luna et al., 2021مولد عمل کنند ) ی هامدل

 

 (Reinforcement Learning - RL) یتیتقو  ی ریادگی .  ۴.۳

  یریگمیتصم  ندیفرآ  ا ی  ی باز  ک یبه    هیکشف را شب  ندیفرآ  رایدارو است ز  یطراح  یجذاب برا  م یپارادا  ک ی  ی تیتقو  یریادگی

گروه    کی  ریی)مانند تغ  ی( اقداماتییایمیش  ی)فضا  طی مح  کی( در  Agentعامل )  کیکه    ییجا   کند،یم  یسازمدل  یمتوال

.  کندیم  افتی(، پاداش دریبیترک  لی)مانند حداکثر کردن م  شخصهدف م  کیبه    دنی رس  یو برا  دهدی( انجام میعامل 

RL  اریچندگانه بس  یهاتیبا محدود   یی ایمیش  یها در فضامولکول   یسازنهیدر به  ژه یوبه  ( مؤثر استZhu, 2020 به .)ی جا  

  کی دیمنجر به تول کهکند   جادیرا ا یمولکول راتییاز تغ  یاکه دنباله ردیگیم اد ی  RLعامل    ،ی ژگیو ک ی ینیبشیصرفاً پ 

 قیدق  فیتعر  ازمندین  کرد یرو  ن یبالا و اندازه مناسب( شود. ا  یداری)مثلاً پا  نهیاز خواص به  یابا مجموعه  یینها  بیترک

 ( است.تیو سم  ییشده )مانند کارآنظارت  یهاتوسط مدل  شدهینیبشیپ   ازاتیاز امت  یبیتابع پاداش است که معمولاً ترک

 

 

 

 (Generative Modelsمولد )  ی ها. مدل۴.۴
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طور فعال به دنبال خلق  به  شوند،یمحسوب م  DDDدر    یبخش کاربرد هوش مصنوع   نیترشرفته یمولد، که پ   یهامدل

  یمبتن  یهامدل  ژهیو به و  GANs  ،VAEsمانند    ییهاموجود. مدل  یهامولکول   یابیهستند، نه فقط ارز  دی جد  یهامولکول 

  ،یآموزش  یهابر اساس داده  توانندی( م شوند یاستفاده م  هافگرا  ای   SMILES  یهایتوال   یبر ترانسفورمر )که اغلب برا

ها به مدل  نی(. اZhu, 2020کنند )  د یتول  شدهن ییتع  شیاز پ   یهایژگیبا و   ییهارا فرا گرفته و مولکول   ییایمیش  عیتوز

حرکت   "مطلوب"  باتیترک  یبه سمت طراح  ماًیمستق  م، یکتابخانه عظ  ک ی  یغربالگر  یجا تا به  دهند یاجازه م  دانانیمیش

  یمولکول  یساختارها  دیتول  یبرا  قیدر حال تطب  زی اند، نمحبوب شده  کیدر گراف  راًی، که اخDiffusion  یهاکنند. مدل

و  ی بعدسه  حفظ  پتانس  ییایمیش  یکیز یف  ی هایژگیبا  و  هستند،  نظر  محدود  یبرا  یمیعظ  لیمورد  بر    یهاتیغلبه 

 ده نوو دارند.  یدر طراح تریمیقد  یهاروش

 

 ق یعم یریادگی و    شرفتهیپ کیانفورماتیمی. ش۴.۵

تمرکز دارد.    یعصب  ی هاورود به شبکه  یها براها و تعاملات آنمولکول  ش یبر توسعه نحوه نما  یبخش از هوش مصنوع   نیا

ها به عنوان گراف )اتم  کیمولکول به صورت    شینما  رایهستند، ز  شگامیپ   نهیزم  نی( در اGNNs)  ی گراف  یعصب  یهاشبکه 

در محاسبات لحاظ    میطور مستقبه  یکیو توپولوژ  ی تا اطلاعات هندس  دهد ی( اجازه مهاالیبه عنوان    وندها یها و پ گره

( نما  ن،ی(. همچنJiménez-Luna et al., 2021شوند  از  بردار فضا  یمبتن  یهاشیاستفاده  براEmbeddings)  ییبر   ی( 

از مدل  ،یو مولکول  ینیپروتئ  یهایتوال  ترق یروابط عم  یریادگی(، امکان  NLP)  یعیپردازش زبان طب  یهاالهام گرفته 

  قیعم  یریادگی را با    یی ایمیکه دانش ش  یبیترک  یکردها یرو  نه،یزم  نیرا فراهم کرده است. در ا  یکیولوژیب  یاجزا  انیم

از مدل  ی زمان  ژهیوبه  دهند، یارائه م  یتریقو  جینتا  کنند،یادغام م   ی هایژگیو  دیتول  یبرا  ی محاسبات- یکیزیف  یهاکه 

 (. Patel & Shah, 2022استفاده شود )  تریغن

 

 هان ی ساختار و عملکرد پروتئ ینیبشی. پ۵

 یعملکرد  کینامیو د  یبعدساختار سه   قیموجود هستند، و درک دق  یدرصد داروها  ۹۰از    شیب  یهدف اصل  هانیپروتئ

ام  -ویکرا  ا ی  کسیاشعه ا   یساختار، مانند بلورنگار  نییتع  یسنت  ی هااست. روش  یاتیمؤثر ح  یداروها  یطراح  یها براآن 

(Cryo-EMبس ،)هستند.   رممکنی( غ ییغشا  یهانی)مانند پروتئ  یخاص  یهان یئپروت  یبر و اغلب برازمان  نه،یپرهز  اری

مصنوع  تک  ، یهوش  توانا  هیبا  مدل  قیعم  یریادگی  ی هاییبر  پ   یسازدر  داده  ده یچیروابط    ن یا  ،یکیولوژیب  یها در 

عمدتاً    ن،یساختار پروتئ  ی نیبشیدر پ   ریاخ  یهات یموفق  (.Patel & Shah, 2022است )  دهیرا به چالش کش  هاتیمحدود

رقم    رند،یگیم  یرا به عنوان ورود   یدینواسیآم  یهایکه توال  یعصب  یهابر ترانسفورمر و شبکه   یمبتن  یهاتوسط مدل

  یگوها( و الMultiple Sequence Alignment - MSAتراز )هم یهایتوال  یهاسیماتر لیها با تحلمدل  نیخورده است. ا

بزنند.    نیتخم  یاالعادهرا با دقت فوق   یبعددور از هم در ساختار سه  یدینواسیآم  یهاجفت  ان یقادرند فاصله م  ، ی تکامل

مدل   تواندیکه م  شوندیاستفاده م  ی ساختارده ندیفرآ کی یبرا  ییهاتیفاصله، سپس به عنوان محدود یهان یتخم نیا

اPatel & Shah, 2022کند )  دیتول  یتجرب  یهاروش  با  ریپذرقابت  یرا با دقت  یینها  یبعدسه   ی معن  نیتحول به ا  نی(. 



ی و تکنولوژ   یدر مهندس  یفصلنامه نوآور      45-62صفحات    -1دوره    -4شماره    

 Journal of Innovation in Engineering and Technology 
ISSN 3060-6098 

53 
 

طور معمول ظرف چند بالا به  تیفیبا ک  یمدل ساختار  کیآن شناخته شده باشد،    یکه توال  ینیهر پروتئ  یاست که برا

 . کندیکوتاه م یریطور چشمگامر چرخه کشف دارو را به نیدر دسترس است، که ا قهیدق

 تیاهم  ،یطیمح  رات ییتغ  ا ی  گاندهایتعامل با ل  نیها در حشکل آن  رییو تغ  ها نیبر ساختار ثابت، درک عملکرد پروتئ  علاوه 

 ینیبشیپ   نیو همچن  ها نیپروتئ  کینامید  ینیبشیپ   یاکنون در حال گسترش برا  قیعم  یریادگی  یهادارد. مدل  ی مضاعف

از محل فعال هستند    ریغ   یکه نقاط  ک،یآلوستر  یهاتیسا  ینیبشی. پ تند( هسAllosteric Sites)  کینقاط اتصال آلوستر

آن به  دارو  اتصال  مو  پروتئ  تواندیها  تنظ  نیعملکرد  برا  میرا  ن  د ینسل جد   یداروها  یطراح  یکند،  به کنترل   ازیکه 

  ل یبا تحل  توانندیق م یعم  یریادگی   یها(. مدلDeng et al., 2022است )  یدارند، ضرور  یکیولوژیب  یرهایبر مس  یترقیدق

  رات ییرا که به تغ  ی مناطق  شده،ینیبشیپ   یساختار  ی هامدل  ای  یمولکول  کینامید  یهاموجود در داده   یارتعاشات ساختار

  ی هایسازه یشب  تی در کشف دارو، تقو  یساختار  یها مدل  نیا  میمستق  کاربرد  کنند.  یی حساس هستند، شناسا  یمحل

  ا ی   شدهینیبشیثابت پ   یاغلب بر اساس ساختارها  یسنت   نگیکه داک  ی( است. در حالDocking Simulation)  نگیداک

( را بهبود Scoring Function)  بیترک  ی ازدهیدقت امت  تر،قیدق  اریبس  یساختار  یهااستفاده از مدل  شد، یانجام م  یتجرب

  ا یطور پورا به  گاند یل  کیبه حضور   نینحوه واکنش ساختار پروتئ  توانند یم  ی هوش مصنوع  یهامدل ن،ی. همچنبخشدیم

  ی محاسبات  ی هاانجام آن به زمان  یبرا  یسنت  یمولکول  کینامید   یهای سازهیاست که شب  یندیکنند، که فرآ  یسازمدل

 دیتول  یبرا  ییهاتمیتا الگور  دهدیافزار اجازه متعامل، به مهندسان نرم  ینیبشیپ   تیقابل  نیدارند. ا  ازین  یطولان  اریبس

 بزنند.  نیتخم یبالاتر ییآزاد اتصال را با کارا یکنند که انرژ یطراح گاند یل-نیپروتئ یساختارها

  ک یدر    یسلول  طیدر مح  هان یاست. پروتئ  شرفتهیپ   یها حوزه   گریاز د  زین  یاتصال دارو در سطح سلول  یهامحل  ینیبشیپ 

  یهوش مصنوع   یها . مدلگذاردیم  ر یها تأثبر شکل و عملکرد آن  طیمح  ن یوجود دارند و ا  ده یچیپ   "یستیز  طیمح"

نوع سلول   کیخاص در    ریمس کیدر    هانیکنند که کدام پروتئ  ینیبشیپ   ،یکیو پروتئوم  یژنوم  یهاقادرند با ادغام داده

 ت یبا اختصاص  ییامر به انتخاب اهداف دارو  نیکه ا کند،یم  رییتغ  یطیها تحت چه شراهستند و ساختار آن  لیخاص دخ

از    اس یمق  دگانهچن یهاداده  قیتلف  ازمندی ن  لیو تحل هیسطح از تجز  نی(. اYang et al., 2019)  کند یبالاتر کمک م  ی بافت

  ی ابیقابل دست  شرفتهیپ   ی محاسبات  ی هاییاست، که صرفاً با توانا  یسلول  یعملکرد  یهاگرفته تا داده  یساختار  ی هاداده

  کرد یرو  کیهدف،    ینیطور همزمان با ساختار پروتئبه  گاندها یل  یطراح  یمولد برا  یها استفاده از مدل  ت، ینها  در  است.

و    گاندیهمزمان ساختار ل  توانندیم  قیعم  یریادگی  یهاساختار ثابت، مدل  کی  یبرا  گاندیل  یطراح  یجااست. به  نینو

با    ییداروها  یامر به طراح  نیکنند، که ا  جادیممکن را ا  تصالا  نیکنند که بهتر  نهیبه  یهدف را طور  نیساختار پروتئ

 یکه توسط هوش مصنوع   ن،یپروتئ  یو طراح  گاندیل  یطراح  نیب  یسطح از همکار   نی. اکندی کمک م  نهیبه  یبیترک  لیم

- نیپروتئ  یهاکنشمانند برهم  ز،یبرانگچالش  ییمقابله با اهداف دارو  یرا برا  یدیانداز کاملاً جدچشم   شود،یم  لیتسه

 (. Parvatikar et al., 2023)  کندیم میترس ن،یپروتئ

 

 چندهدفه  یسازنه ی مولکول و به ی. طراح۶

از   یامجموعه  دیبالا به هدف است، بلکه با   یبیترک  لیبه م  ی ابیدست  ازمند یمؤثر نه تنها ن  ییدارو  یهامولکول   یطراح

مسئله  نیطور همزمان برآورده سازد. ابه   زیرا ن  تیو سم  کیمتابول  یداریپا   ت،یمانند جذب، حلال  ییایمیکوش یزیخواص ف
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است که در آن بهبود    عیوس  ییایمیش  ی( در فضاMulti-Objective Optimizationچندهدفه )  یسازنه یمسئله به  کی

را کاهش    تیممکن است حلال  یبیترک  لیم  شی)مانند افزا  شودیم   گرید  یهایژگیو  فیاغلب منجر به تضع  یژگیو  کی

از مدل  ژهیوبه  ،یدهد(. هوش مصنوع    ن یا  شیمایپ   یبرا  یقدرتمند  یابزارها  ،یتیتقو  یری ادگی مولد و    یهابا استفاده 

 ارائه داده است. ده یچیپ  یفضا

  عیتوز  یها بر رومدل  کرد، یرو  ن یدر ا.  کنند یم فایده نوو ا  یدر طراح  یدینقش کل  GANsو   VAEsمولد مانند   ی هامدل

  یی ها(، مولکولLatent Spaceنهفته ) یفضا تیبا هدا توانندیو سپس م نندیبیشده آموزش مفعال شناخته یهامولکول 

با    یهادهنده مولکولنهفته که نشان  ی دو نقطه در فضا  بیبا ترک  ل، مثا  یکنند. برا  دیمورد نظر تول  ی بیبا خواص ترک

مطلوب از    ی کرد که تعادل  دیدو نقطه تول  نیا  انهیدر م  یدیجد   یهامولکول  توانیمتفاوت هستند، م  تیو حلال  تیفعال

و دو  )  یژگیهر  دهند  ارائه  اZhu, 2020را  دق  ازمندین  تیقابل  نی(.  ش  یفضا  قینگاشت  خواص  به  قابل    ییایمینهفته 

از طر  یریگاندازه انجام    کنند،یعمل م  یابیعنوان توابع ارزکه به  کنندهینیبشیپ   یعصب  یهاشبکه   قی است، که اغلب 

، عامل  RLچندهدفه است. در چارچوب    یسازنهیبه  ن یبه ا  ی ابیدست  یقدرتمند برا  ی( روشRL)   یتیتقو  یریادگی  .شودیم

حالت    نی. تابع پاداش در اکند یاصلاح م   ایموجود اضافه    یساختار مولکول  کیرا به    یعامل  یهاگروه  ا یها  اتم   یطور متوالبه

اهداف مختلف   یشده برانظارت  یهاتوسط مدل  شدهینیبش یپ   ازاتیاز امت  یبیتا ترک  شودیم  یطراح  یطور مصنوع به

  RLبالا( باشد. عامل    ی منف  ب ی)ضر  تیمثبت بالا( و سم  بی)ضر  ی بیترک  ل یاز م  ی تابع  تواندیمثال، پاداش م   یباشد. برا

 یسازنهیبه  معادلرا به دست آورد، که    یپاداش تجمع  ممیرا انتخاب کند که ماکز  راتییاز تغ  یاکه دنباله  رد یگیم  ادی

اهداف است ) اZhu, 2020همزمان همه  به  نی(.  خاص )مانند    یبا ساختارها  دهیچیپ   یساخت داروها  یبرا  ژهیوروش 

 باشند.  دهیچیممکن است پ  ی سنت یمیش نیکه قوان یی است، جا دی( مفهاکلیماکروس ا ی  دهایپپت

  یگراف  ی عصب  یهاهستند. استفاده از شبکه  یاتیح  نهیزم  نیدر ا  زین  شرفتهیپ   کیانفورماتیمیبر ش  یمبتن  یکردهایرو

(GNNsبرا )را بر    یکوچک در اتصالات اتم  راتییتغ  ریتا تأث  دهدیها اجازه مبه مدل  یمولکول  یساختارها  یسازمدل  ی

  ژهیوبه  ،یمحل  یابیدقت در ارز  نی(. اJiménez-Luna et al., 2021کنند )  یابیارز  یشتریمولکول با دقت ب  یخواص کل

 اریدر محل اتصال(، بس  ییفضا  یهاکنشوابسته هستند )مانند برهم  قیکه به ساختار دق  ییها یژگیو  یسازنهیهنگام به

  یهااز مدل  یبعدسه  یاطلاعات هندس  میادغام مستق  یبرا  ییهاافزار در حال توسعه روش ارزشمند است. مهندسان نرم

  یهاحاصل شود که مولکول   نانیمولکول هستند تا اطم  یطراح  یها( با مدلی)بخش قبل  نیساختار پروتئ  ینیبشیپ 

 با هدف سازگارند.  زین ییطور فضابلکه به رند،یپذامکان ییایمینه تنها از نظر ش  شدهی طراح

آن را متحول    یاست که هوش مصنوع   یدی از ابعاد کل  گری د  یک ی(  PK)  کینتیو فارماکوک  کینتیس  یپارامترها  یسازنه یبه

  نیا  توانندیم  ML  ی هامدل  سم، یجذب و متابول  نییتع   یبرا  ینیبالشیکورکورانه در مراحل پ   ش یآزما  یجاکرده است. به

  ی بالاتر تیکنند که احتمال موفق  تیهدا  یباتیرا به سمت ترک یسازنهیکنند و به ینیبشیخواص را بر اساس ساختار پ 

  وویدر و   ی هاشیبه آزما  ی کاهش وابستگ  نی(. اPatel & Shah, 2022به بافت هدف دارند )  دنیدر جذب از روده و رس

  . دهدیم   هش را به شدت کا   یوانیح  یهامدل  یناکارآمد بر رو  ی مرتبط با تست داروها  ی و اخلاق  ی مال  یهاسکیر  ه،یاول

اغلب نوآورانه هستند و   ی توسط هوش مصنوع   شدهی طراح  باتیاست. ترک  یحوزه، اعتبارسنج  نیدر ا  مانده یباق  چالش

  د ییتأ   یبرا  باتیترک  نیا  یکیزیف  شیسنتز و آزما  ن،یشده فراتر روند. بنابراشناخته  ییایمیش  یفضا  یممکن است از مرزها

 Chan etاست )  ی سنتز و غربالگر  یو خودکار برا  ی قو  یاتیعمللوله  کیاست، که مستلزم    یمدل ضرور  یهاینیبشیپ 
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al., 2019موفق طراح  یینها  تی(.  مستلزم    یدر  م  یکپارچگ یمولکول،  درز  و   شرفتهیپ   یمحاسبات  یابزارها  انیبدون 

 . شودیم یبانیافزار پشتبالا است که توسط مهندسان نرم ی اتیبا توان عمل ییایمیسنتز ش یهاییتوانا

 

 ی . اکتشاف هدف و اعتبارسنج ۷

 یولوژیزیدر پاتوف  ی که نقش محور  یمناسب است؛ هدف   یمراحل در کشف دارو، انتخاب هدف مولکول  نیاز پرخطرتر  یکی

  " شدهیداروشناس"اهداف    یاغلب بر رو  یسنت  یهارا ارائه دهد. روش  یقابل قبول  یدرمان  لیداشته باشد و پتانس  یماریب

(Druggable و شناخته )و    دی کشف اهداف جد یبرا ییرهایدر حال باز کردن مس  یصنوع شده تمرکز داشتند، اما هوش م

  و ینورودژنرات  یهایماریب  ایمقاوم    یهامانند سرطان  یادهیچیپ   یهای ماریشده است که ممکن است در بتر شناخته کم

  کسیچندگانه اوم  یهاکه داده  یزمان   ژهیوبه   ق،یعم  یریادگی   یهاروش   (.Yang et al., 2019حل مشکل باشند )   دیکل

(Omicsاز ب )و    نگیگنالیس  یرها یها، مسژن  انیم  ی ارتباطات پنهان  توانندیشوند، م  بیترک  تیمختلف با موفق  مارانی

 ی ریمس  ،ینیو پروتئ  یژن  م یتنظ  ی هاشبکه  لیبا تحل  توانند یم  یهوش مصنوع   ی هارا آشکار سازند. مدل  یماریب  ی امدهایپ 

 ی از نظر ساختار  ری مس  نیحال، ا  نیاز حد فعال است و در ع   ش یب  مارانیاز ب  یخاص  یها رگروهیکنند که در ز  ییرا شناسا

ا  کیمهار توسط    یبرا باشد.  از    یغربالگر  ،یطور موثر به  ند،یفرآ  نیمولکول کوچک مناسب  را    ی جستجو   کیاهداف 

 (.Deng et al., 2022) کند یم  لیتبد یجمع یکیولوژیبر شواهد ب یمبتن ندیفرآ ک یبر حدس و گمان به  یمبتن

  ، ی هدف انتخاب  یسازفعال  ایمهار    نکهیاز ا  نانیاطم  یاست که برا  یا( مرحله Target Validationاهداف )  یاعتبارسنج

  نیدر ا  ی. هوش مصنوع شودیخواهد داشت، انجام م  ینیو بال  وویدر و   یهادر مدل  یمطلوب و قابل قبول  یدرمان   ریتأث

مربوط به اهداف    یو اثرات جانب   تیمرتبط با سم  یها داده  ین بر رویماش  یریادگینقش دارد. با استفاده از    زیمرحله ن

( مدلTarget Familyمشابه  م (،  موفق  توانندیها  جد  ک ی  تیاحتمال  پ   د ی هدف  ا   ینیبشیرا  تحل  نیکنند.   ل یشامل 

 یعوارض جانب یها لیو پروفا کنندیخانواده عمل ماهداف هم یموجود که بر رو یعمل داروها سمیمکان نیب یهمبستگ

مهار هدف    ایآ  نکهیا  ی نیبشیپ   یبرا  توانندیم  ینیماش  یریادگی   یهامدل  ن،یبر ا  علاوه  (.Gupta et al., 2021ها است )آن 

استفاده شوند.    ر،یخ   ای( در سلول خواهد شد  Compensatory Mechanisms)  یجبران  یهاسمیمکان  یسازمنجر به فعال

به سرعت    ن،یگزی جا  یرهایکردن مس  الاما بدن با فع   رسند، یبه نظر م  دوارکنندهیدر ابتدا ام  یی از اهداف دارو  یاریبس

  ن یا  ،یکیولوژیب  ستمیس  ی کینامید  ی هاداده  لیبا تحل  توانند یم یهوش مصنوع   نیبشی پ   ی ها. مدلکندیم  جاد یمقاومت ا

 Combination) ی دارو درمان ی بیترک یهای کرده و طراحان دارو را وادار کنند تا استراتژ  ینیبشیرا پ  یجبران یرهایمس

Therapy )رندیاز ابتدا در نظر بگ را (Yang et al., 2019 .) 

است که   یقو اریبس  یاداده یهارساختیز ازمندین ،یماریب-ارتباط هدف  ینیبشیپ  یبر داده برا یمبتن یهامدل توسعه

کار مستلزم    ن یواحد ادغام کنند. ا  یلیچارچوب تحل  کیطور همزمان در  را به  یو ساختار  ، ینیبال  ،ی ژنوم  یهابتوانند داده

تکن از  اطمنرم  ی ها در مهندسداده  یسازکپارچه ی  دهیچیپ   ی هاک یاستفاده  تا  است  الگوها  نانیافزار    ی حاصل شود که 

  ت، ینها  در  (.Chan et al., 2019)   شوندیها مرتبط م انواع داده  ریبا سا   یطور معنادارنوع داده، به  کیاستخراج شده از  

  ی از عوارض جانب  یریجلوگ  یبرا  ی اتیح  ازی ن  کی(  Tissue Specificityمختلف )  یهادر بافت  ییاثرات دارو  یسازمدل

  ا یکند که آ  ینیبشی مختلف بدن، پ   یهاژن در بافت  انیب  ی هاداده  لیبا تحل  تواندیم  یاست. هوش مصنوع   کیستم یس
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  یداشته باشد، حت ه یکل  ا یقلب  یبر رو  یاممکن است اثرات ناخواسته   ا یآ  گذارد، یهدف در کبد اثر م  ک یدارو که بر    کی

  ییتوانا  نیباشد. ا  لیدخ  ی فرع   نگیگنالیس  ریمس  یها کنشواسطه برهمها فعال نباشد، بلکه بهدر آن بافت  یاگر هدف اصل

مراحل بالاتر توسعه   درشکست  سکیو ر دهدیم شی افزا یری طور چشمگاعتبار هدف را به ،یبافت تیاختصاص ینیبشیپ 

 . دهد یرا کاهش م

 

 ی . کشف مجدد دارو با هوش مصنوع ۸

است که    یی داروها  یبرا  د ی جد  ی کاربردها  افتنی  ی( به معنا Repositioning  ا ی  Drug Repurposingمجدد دارو )  کشف

 کردیرو  نیدارند. ا  لیپتانس  گرید  یاهداف درمان  یاند، اما براشکست خورده  ه یدر مراحل توسعه اول  ای اند  شده  دییقبلاً تأ 

ذاتبه توسعه ک  یکمتر  سکیر  یطور  زمان  م  یتروتاهدارد و  براآن   تیو سم  یمنیا  یهاداده  رایز  کند،یرا طلب    یها 

و    میرمستقیارتباطات غ   افتنیدر    رشینظیب  ییتوانا  لیبه دل  یموجود است. هوش مصنوع   شیها از پ استفاده در انسان

از    یکی  (.Sellwood et al., 2018شده است )  لیحوزه تبد  نیا  یبرا  یابزار محور  کیبه   ها،یماریداروها و ب  نیب  یاشبکه 

( Knowledge Graphsدانش )  یهابر شبکه  یمبتن  یها مورد استفاده در کشف مجدد، استفاده از مدل  ی هاروش  نیترج یرا

ها و  را به صورت گره  ی و اثرات جانب  ییایمیوشیب  یرها یمس  ها،یماریب  ، یداروها، اهداف مولکول  نیاست که ارتباطات ب

کرده    شیمایرا پ  می عظ یهاگراف نیا توانندی، مGNNs  ژهیوبه ق،یعم یریادگی  یهاتمی. الگورکنندیم  یسازمدل ها الی

است،    دیجد  یماریب  کیموجود و    یدارو  کی  نیمحتمل ب  یکیولوژیارتباط ب  کیدهنده  را که نشان  یکوتاه   یرهایو مس

شناخته   P1و مهار    بگذارداثر    P1  نیبر پروتئ  A  یمثال، اگر دارو  ی(. براJiménez-Luna et al., 2021کنند )  یی شناسا

  نیا یمرتبط باشد، هوش مصنوع  B ریبا اختلال در مس X د یجد یماریو اگر ب  گذارد،یم  ریتأث B ریشده است که بر مس

 . کندیرا استنتاج م میرمستقیارتباط غ 

ژن   انیب  یهالیکه پروفا  ییفرض استوار است که داروها  نیروش بر ا  نیاست. ا  لیبر شباهت پروفا  یمبتن  گر،ید  کردیرو

صرف نظر    گذارند،یم  ریواحد تأث  یکیولوژیب  سمیمکان  کی  یاحتمالاً بر رو  کنند،یم  جادیا  ماریب  یهارا در سلول   یمشابه

استخراج   یبرا قیعم یریادگی ی ها(. با استفاده از مدلSellwood et al., 2018ها چه بوده است )آن هیهدف اول نکهیاز ا

اثر  "  ک ی  توانیدارو، م  ک یاز درمان با    ی ناش  کسیپتومیترانسکر  ی ها( از دادهSemantic Features)   یی معنا  یهایژگیو

تا    شودیم  سهیمختلف مقا  یهایماریاثر انگشت با اثر انگشت ب  نیکرد. سپس، ا  جادیا   یکیولوژی( بSignature)  "انگشت

  نه یزم  نیدر ا  توانندیم  زیمولد ن  یهامدل  شوند.   ییرا معکوس کنند، شناسا  یماریاثر انگشت ب  توانند یکه م  یی داروها

ا مستق  فاینقش  کاربرد  اگرچه  راآن   میکنند،  کمتر  مدل  جیها  م   یهااست.    یساختارها  یبازطراح  یبرا  توانندیمولد 

که   ی ( استفاده شوند، در حالیهدف اصل  رییها )بدون تغآن ADMETبه منظور بهبود خواص  ی میقد  ی داروها ییایمیش

  ییداروها   شودیو باعث م  کند یدارو کمک م  "مجدد  یسازنهیبه"کار به    ن ی. اشودیها بهره برده مآن  یمنیا  لیاز پتانس

 (.Zhu, 2020کنار گذاشته شده بودند، دوباره قابل استفاده شوند )  فیضع  کینتیفارماکوک  ای  تیسم  ل یکه در گذشته به دل

است. از آنجا که   یتوسط هوش مصنوع  دشدهیتول یهاهیو کارآمد فرض عیسر یدر کشف مجدد، اعتبارسنج یاصل چالش

ا در  س  ی اتیح  ندیفرآ  نیزمان  ادغام  مصنوع   یهاستمیاست،  آزما  یهوش  سر  یهاشگاهیبا  و    ی اجرا  یبرا  عیکوچک 

خودکار که    یاتیعمل . توسعه لوله کندیم  دای پ   یعفمضا   تیهدف، اهم  ی هایماریداروها و ب  یبر رو  هیاول  یهایغربالگر
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  نیا  تیموفق  دیتر منتقل کند، کلکوچک  یوانیو ح  ی سلول  یهارا به سرعت به مدل  ی هوش مصنوع   یهاهیبتواند فرض

 (. Fleming, 2018است ) یاستراتژ

 

 ( Data-Driven Pipelineمحور )داده  یاتیعمل. لوله ۹

از    انتقال به    یکیزیف  یهاشیبر آزما  یمبتن  ندیفرآ  کیکشف دارو  محور،  خودکار و داده  کپارچه،ی  ند یفرآ  کیپراکنده 

.  دهدیرا در مرکز خود قرار م  ی افزار است که هوش مصنوع نرم  ی مهندس  ده یچی( پ Pipelines)   ی اتیعملمستلزم توسعه لوله 

  یریادگی   یهامدل  یاجرا  م،یحج  یهاداده  تیریمد   ییتوانا  د یبا  یبر هوش مصنوع   یمؤثر کشف دارو مبتن  ی اتیعمللوله   کی

  نیا  (.Parvatikar et al., 2023را داشته باشد )  ستمی به س  یشگاه یآزما  ج یبزرگ، و بازخورد مداوم نتا  اسیدر مق  قیعم

. مرحله اول شوندیاجرا م  خودکارمهین  ا یطور خودکار  به  یشده است که همگ   لیتشک  یاز مراحل متعدد  ی اتیعمللوله 

  تیریمرحله که مد  نیاست؛ ا  یی ایمیو ش  یکیولوژیها از منابع مختلف بداده  یو استانداردساز  یسازپاک  ،یآورشامل جمع

م  ی هاداده طلب  را  تحل  یربنایز  کند، یبزرگ  اجرا  ی بعد  یهالیهمه  دوم،  مرحله  هوش   نیبشیپ   یها مدل  یاست. 

  ی بیترک  لیم  ینی بشیپ   یها براGNNمانند    یی هابالقوه است. مدل  باتیترک  یبندو رتبه   یمجاز  یغربالگر  یبرا  یمصنوع 

 (. Chen et al., 2023)  شوند یبه کار گرفته م نجایدر ا ADMET نیبشیپ   یهاو مدل

  ی شگاهیحاصل از هر دور آزما  ی ها( هستند. دادهFeedback Loopsبازخورد )  یهاحلقه   ،ی اتیعمللوله  نیدر ا  یدیکل  مرحله

  ی نیماش  یریادگی  ی هابازگردانده شوند تا مدل  ستمیبه سرعت به س   دی(، با شدهینیبشی پ   باتیترک  یغربالگر  جی)مثلاً نتا

( Active Learningفعال )   یریادگیو    یتیتقو  یریادگیمستمر، که اساس    میتنظ  نیکنند. ا  برهیو کال  میبتوانند خود را تنظ

  ی مطلوب حرکت کند و از نقاط کور فضا  ی هایژگیو  یسازنهیکه مدل در هر تکرار به سمت به  کند یم  نیاست، تضم

ماژول  دی با  یاتیعمللوله  د،ی جد  یهامولکول   یطراح  یبرا  (.Gupta et al., 2021)  ندیگز  یدور  ییایمیش   یهاشامل 

  نیبشیپ   یها)که از مدل  عیسر  یابیماژول ارز  کی  قیکرده و سپس از طر  دیرا تول  یبات یمولد باشد که ترک  یسازمدل

مرحله،    نی. در اشوندیانتخاب م  یکیزیسنتز ف  یبرا  ی ازدهیامت  ن یبا بالاتر  باتی. ترکشوندیم  یبند(، رتبهکندیاستفاده م

 ,.Parvatikar et alبخشد )   عیرا تسر  شیآزما  ندیبه کار گرفته شود تا فرآ  تواندیم  کیربات  ایماژول سنتز خودکار    کی

2023 .) 

مهندس  از چننرم  یمنظر  ساخت   Scalable Cloud)   ریپذ اسیمق  یابر  یهارساختیز   ازمندین  یاتیعمللوله   نیافزار، 

Infrastructureبرا ن  قیعم  یریادگی  یهامدل  یاجرا   ی(  که  مد  GPU  ازمندیاست  نسخهمدل  تیریهستند.   ی بندها، 

اطمداده و  تکرارپذ  نانیها،  نReproducibility)  جینتا  یریاز  چارچوب   ازمندی(  از    ا ی   MLflowمانند    ییهااستفاده 

Kubeflow  ی ابیرد  یستمیطور سها بهها و دادهدر مدل  راتییاست تا تغ   ( شوندChan et al., 2019  .)ی اتیعمللوله   کی  

  م ی تقامر به طور مس  نیکه ا  کند،یکار واحد ادغام م  انیجر  کیرا در    وتریو علوم کامپ  یشناسستیز  ،یمیموفق، علم ش

 .شودیتوسعه دارو منجر م یکل نهیبه کاهش زمان و هز

 

 ی و اعتبارسنج  یابیو ارز  ی. مطالعات مورد1۰
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 ریاخ  ی هابرجسته در سال  یمطالعه مورد  نیبلکه در چند  ست،ین  یدر کشف دارو تنها در تئور  یهوش مصنوع   یاثربخش

  ت یبا فعال  باتیکشف ترک  یبرا  قیعم  یریادگی  یهاها، استفاده از مدلمثال  نیاز مشهورتر  یک یاست.    ده یبه اثبات رس

 ی ریادگیمدل    کی خاص، محققان با استفاده از    یمطالعه مورد  ک ی  رمقاوم به دارو است. د  یهاهیدر برابر سو  یی ا یضدباکتر

را در عرض چند روز غربال    بیگسترده، توانستند صدها هزار ترک  یستیز  تیفعال  یها داده  یبر رو  ده یدآموزش   قیعم

کاند  و  شناسا  یی داهایکنند  برخ  یی را  برابر  در  که   Acinetobacter)مانند    ییایباکتر  یهاهیسو  نیتراز سخت  یکنند 

baumannii( فعال بودند )Deng et al., 2022ییبالا  ییکارآ  ،یدر مراحل بعد  شیپس از سنتز و آزما  داهایکاند  نی(. ا  

موجود فراتر   ییایمیش  یهاکتابخانه  یهاتیطور مؤثر از محدودبه  تواندیم  ینشان دادند و نشان دادند که هوش مصنوع 

 رود.

، اگرچه  AlphaFoldمانند    یی ها ستمیس  یاست. معرف   نیساختار پروتئ  ینیبشی در پ   ریچشمگ  یهاتیموفق  گر، ید  مورد

گذاشته است    یبر هوش مصنوع   یمبتن  ییدارو  نگیبر داک  یمی مستق  ریاست، تأث  کیوانفورماتیدستاورد در ب  کیعمدتاً  

(Patel & Shah, 2022در مطالعات مرتبط، ت .)شده ینیبشیپ   یساختار  یهامدل  نیاز ا  ییدارو  یها رکتاز ش  ییهامی  

شکل   نیبه بهتر  شد یم   ینیبشیکردند که پ   ییرا شناسا  ییداهای کاند  تیاستفاده کردند و با موفق  گاندهایل  یطراح  یبرا

  تر،یمیقد  یساختار  یهابر اساس مدل  یسنت  یهانگیامر در داک  نیتعامل داشته باشند، که ا  نیپروتئ  قیبا ساختار دق

مانند    ییارهایمع  ی سادگ  یریگاست و فراتر از اندازه  ی اتیحوزه ح  نیها در امدل  یاعتبارسنج  به آن دشوار بود.  یابیدست

مدل در    یی شامل توانا  د یبا   یاست. در کشف دارو، اعتبارسنج  AUC (Area Under the Curve)  ا ی (  Accuracyدقت )

فاصله    یآموزش  یها از داده  یستیز  ت یالفع  ای  یباشد که از نظر ساختار  یی ها ( به مولکول Generalization)   یریپذمیتعم

استاندارد   یاعتبارسنج  یها(. روش Zhu, 2020)  یی ای میش  ی( در فضاExplorationمدل در اکتشاف ) ییتوانا  یعن یدارند؛  

  یهاداده  ی( بر روExternal Validation)  یخارج  یاعتبارسنج   نیمستقل و همچن  یشی آزما  یهاشامل استفاده از مجموعه 

 کاملاً مجزا است. یها شگاهیشده توسط آزمای آورجمع 

اعتبارسنجچالش  ن یتراز مهم  یکی   " یواقع  یریادگی" ( و  Memorization)  " یکیمکان  یریادگی"  ن یب  کیتفک  ،یها در 

(True Learningاست. مدل ) شکست   د یجد  باتی اند، در مواجهه با ترکرا حفظ کرده  یآموزش  یهاکه فقط داده  ییها

در    رند؛یگی( مورد استفاده قرار مActive Learningفعال )  یریادگیمانند    ییهاک یامر، تکن ن یمقابله با ا ی. براخورندیم

  دی اطلاعات جد  نیشتریتا ب  کند یشوند، انتخاب م   شی آزما  د یرا که با  ی بعد  بات یطور هوشمندانه ترکروش، مدل به  نیا

 (. Gupta et al., 2021پرتکرار تمرکز کند )  یهاداده  یصرفاً بر رو   نکهیا  یجادهد، به  شیرا کسب کند و دانش خود را افزا

 Generativeمولد )  ی هاتوسط مدل  دشدهیتول  باتیباشد. ترک   ینوآور  زانیم  یریگشامل اندازه  نیهمچن  د یبا  یاعتبارسنج

Modelsی ریسنتزپذ  یازهایمانند امت  ی اضاف  یهایابیارز  ن،یبوده و قابل سنتز باشند. بنابرا  د یجد  یی ایمیاز نظر ش  د ی( با  

(Synthesizability Scoresاس با  اغلب  که  مدل  تفاده(  فرآ  د یبا  شوند، یم   ینیبشیپ   گرید  ML/RL  یهااز    ند یدر 

)  کپارچهی  یاعتبارسنج نهاParvatikar et al., 2023شوند  در  مورد  ت،ی(.  م  یمطالعات  نشان  اغلب  که    دهندیموفق 

  ی برا   یزاربه عنوان اب  دانان، یمیکامل ش  ی نیگزیجا  ی جادارند که به  ی عملکرد را زمان  نیبهتر  ی هوش مصنوع   ی هامدل

 جستجو عمل کنند.   یو کاهش فضا ها شی آزما تیهدا

 

 ت ی و شفاف ی. مسائل اخلاق11
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مصنوع   طورهمان نقش هوش  تصم  یکه  پزشک  یهایریگمیدر  دارو  یحساس  مپررنگ  ییو  اخلاق  شود،یتر    ی مسائل 

در    تیکشف دارو، فقدان شفاف  نهی. در زمابند ی یم  تیاهم  ش یاز پ   ش یب  یریپذت یو مسئول  یریسوگ  ت، یمرتبط با شفاف

  رایشود، ز  ینیو بال  ینظارت  یهاطیها در محآن   رشیمانع پذ  تواندی( م"اهیجعبه س")مسئله    قیعم  یریادگی  یهامدل

 ,Flemingبرتر انتخاب شده است )  یدای عنوان کاندخاص به  بیترک  کیدارند تا بفهمند چرا    ازیو رگولاتورها ن  دانانیمیش

2018 .) 

  ک یکند که    ینیبشیمدل پ   ک یاست. اگر    یضرور  ی از اعتبار علم  نانیاطم  ی( براXAI  ا ی   Explainability)  تیشفاف

را که مدل بر    یخاص   ییایمیش  ی ژگیو  ای  یکیولوژی ب  سمیبتواند مکان  د یبا  قیتحق  میخواهد بود، ت   یسم  اریمولکول بس

  ی و ترانسفورمرها که الگوها  GNN یهادر مورد مدل  ژهیوبهامر  نیکند. ا  ییرا گرفته است، شناسا میتصم  نیاساس آن ا

، مانند استفاده  XAI یهاتوسعه روش یها برااست. تلاش زیبرانگچالش آموزند، یم  یمولکول  یهاشیرا در نما یادهیچیپ 

 ن،یا پروتئیمهم مولکول    یهابرجسته کردن بخش   یترانسفورمر برا   یها( در مدلAttention Mapsتوجه )  یهااز نقشه 

 (. Chen et al., 2023کنند ) ریتفس یمدل را به طور شهود جیبتوانند نتا دانانیمیاست تا ش شیدر حال افزا

 یعمدتاً بر رو  یآموزش  یهااست. اگر مجموعه داده   گر ید  یجد  یاخلاق   ینگران  کی(  Data Bias)  یاداده  یری سوگ  مسئله

  یهوش مصنوع   یهاشده باشند، مدل  یآوراند، جمعبوده  ی خیکه مورد توجه تار  یی هایمار یب  ا یخاص    ی قوم  یهات یجمع

  ایدارند    یکمتر  ییکارا  مارانیاز ب  یخاص  یهارمجموعه یز  یبرا  هکنند ک  یبندتیاولو  ای  دیرا تول  ییممکن است داروها

 ازمندین  یریسوگ  نی. مقابله با اکند یم  دیبه سلامت را تشد  یموجود در دسترس  یهایامر نابرابر  نیمضر باشند. ا  یحت

تر باشند  متنوع  یکیولوژیو ب  یتیاست که از نظر جمع  یاداده  یهامجموعه  جادیا  یداده برا  یفعال در مهندس   یهاتلاش

(Gupta et al., 2021.)  توسط هوش    شدهیطراح  یدارو  کیاست: اگر    دهیچیپ   یمفهوم اخلاق  کی  زین  یریپذت یمسئول

و   یحقوق  تی شود، مسئول  نشدهینیبشیپ   یمنجر به عوارض جانب  ایشکست بخورد    ی نیبال  یهاییدر کارآزما  یمصنوع 

  ی هاچارچوب   فیتعر  ازمندیموضوع ن  ن یا  ؟ییشرکت دارو  ای  دانیمیش  تم، یدهنده الگورتوسعه  ست؟یبر عهده ک  یاخلاق

  نیاجماع بر ا ،یطور کلرا مشخص کند. به یینها یر یگمیتصم ندیخودکار در فرآ یاست که نقش ابزارها یدیجد یقانون

از   یدرک کاف ازمندیانسان ن نیاما ا رد،یصورت پذ یمتخصص انسان کیتوسط  دیبا شهیهم  یینها یریگم یاست که تصم

 (.Fleming, 2018) ستا  یهوش مصنوع  ستمیعملکرد س

مطرح است.   زی( نDual-Use Potential)  آورانیعوامل ز  یطراح  یمولد برا  یهایسوءاستفاده از فناور  لیپتانس  ت،ینها  در

قادر به طراح  یی ها مدل با و  ی هامولکول   یکه  باز  توانندیمطلوب هستند، م   ی هایژگیفعال  برا  گرانی توسط   ی بدخواه 

  یاخلاق  یلترهایو ف  یقو  یتیامن  یهاپروتکل  جادیبه ا   ازیامر ن  نیسموم استفاده شوند. ا  ای  ییایمیش  یهاسلاح   یطراح

شده( را دارند )مانند سموم شناخته  یی بالا  ییزابیآس   لیکه پتانس  ییساختارها  دیاز تول  یریجلوگ  یها برادر خود مدل

 (.Zhu, 2020) سازدیم یضرور

 

 

 هاسکیو ر هات یمحدود نده، یآ  یروندها ، یگرم ی. تنظ1۲
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  یی ها( را با چالشFDA)  کا یآمر  یمانند سازمان غذا و دارو  ی نظارت  ی هابه کشف دارو، سازمان  ی گسترده هوش مصنوع   ورود

هستند که بتوانند    یی هاچارچوب   ازمند ی ن  گرمیتنظ  یها مواجه ساخته است. سازمان  یو اعتبارسنج  د ییتأ  نهیدر زم  د یجد

در    یکنند. تمرکز اصل  یابیاند، ارزبوده لیتوسعه دارو دخ یان یو پا  ی انیرا که در مراحل م AI یهامدل یمنیو ا یاثربخش

( متمرکز Explainabilityاستدلال مدل )  ندیفرآ  یو مستندساز  تمیالگور  یداری ها، پاداده  یاعتبارسنج  یبر رو  نه،یزم  نیا

  یاسیو چندمق  یب یترک  یهادهنده حرکت به سمت مدل حوزه نشان   نیدر ا  ندهیآ  یروندها  (.Deng et al., 2022است )

  ک ینامی)مانند د  یسنت  ییایمیش-یکیزیف  یسازه یشب  یهامدل  ،یبر هوش مصنوع   یمبتن  یهاکه مدل  رودیاست. انتظار م

  یی شناسا  یبرا  نیماش  یریادگی  ی هالمد  ب،یترت  نی کنند. به ا  ل یها را تکمنکنند، بلکه آن  نیگزی ( را کاملاً جایمولکول

  یداهایکاند  یتنها بر رو  ترقیدق  یکیزیف  یهای سازهیو سپس شب  روندیبه کار م  یمحاسبات  ینقاط مناسب در فضا  عیسر

  رساند یرا به حداکثر م  یمحاسبات  ییکارا  ،یقیتلف  کردیرو  نیشود. ا  نیتضم  ییتا دقت نها  شودیمنتخب انجام م  اریبس

(Parvatikar et al., 2023 .) 

روندها  یکی مصنوع   یاز  هوش  ادغام  ب  یمهم،  مهندس  ی مصنوع   یولوژیبا  مدل  نیپروتئ  یو  تنها    یهااست.  نه  مولد 

 ایبه عنوان دارو    توانندیخواهند کرد که م  یطراح  زی را ن  یمیو آنز  ینیپروتئ  دیجد  یها یکوچک، بلکه توال  یهامولکول 

ا  یصیتشخ  یابزارها کنند.  حوزه    نی عمل  خواهد Biologics Design)  "کیولوژیب   ی روهادا  یطراح"امر،  متحول  را   )

  جینتا ینیبشیپ   یعنیتوسعه دارو،    یی در حال ورود به مرحله نها  یهوش مصنوع   ن،ی(. همچنYang et al., 2019ساخت )

به  ی نیبال  یهاییکارآزما کارآزما  یبرا  مارانیب  یهاتیجمع  یسازنهیو  به  تا  Patient Stratification)  ها ییورود  ( است 

همچنان    ها سکیو ر  ها تیحال، محدود   نیا  با   (.Jiménez-Luna et al., 2021)  ابدی   شی در فاز سوم افزا  تیاحتمال موفق

و    تیفیبا ک  یهابه داده  دیشد   یها ذکر شد، وابستگطور که در بخش دادههمان  ت،ی محدود  نیترپابرجا هستند. بزرگ

دادهاست. شکست مدل  یکاف  با  مواجهه  در  پروتکل  ی واقع  یایدن  یهاها  از  اند،  شده  د یتول  یمتفاوت  یشیآزما   یهاکه 

است   نیبشیپ   یها از حد به مدل  شیب  یوابستگ  گر،ید  سکی(. رChan et al., 2019بزرگ است )  سکیک ریهمچنان  

مورد    یهات یجمع  رییبا تغ  ای مدل به مرور زمان    یاساس   اتیاگر فرض  شود،یم  "یریبحران تکرارپذ"  جادیکه منجر به ا

 کند.  رییمطالعه تغ

زم  یاتیعمل  سکیر ننرم  یمهندس  نهیدر  نگهدار  زیافزار  و  توسعه  است.  که   قیعم  یریادگی  یهایاتیعمللوله   یمطرح 

 یتخصص مهندس ازمندیهستند، ن دیجد  یهاها با توجه به دادهمجدد مدل  ونیبراس یمکرر و کال  یهایروزرسانمستلزم به 

 ,.Parvatikar et al)  شود یکمبود آن احساس م یپزشکستیز ی سنت یهاطیاست که اغلب در مح یی افزار سطح بالانرم

ا2023 متخصصان  نی(.  آموزش  ضرورت  رشته   یامر  ب  یارشته نیب  یهادر  مهندس  یمحاسبات  کیوانفورماتیمانند    یو 

 کنند.  تیریرا مد دهیچیپ  یهارساختیز نیتا بتوانند ا کندیافزار را دوچندان منرم یتکنولوژ

 

 یی نها یریگجهی. نت1۳

با    ،یفناور  نیبازگشت در حوزه کشف و توسعه دارو رقم زده است. ا  رقابلینقطه عطف غ   کی  ،یهوش مصنوع   انقلاب

 ر یکاهش چشمگ  دبخشینو  ،یکیولوژیب  دهیچیروابط پ   یسازو مدل  یچندوجه  یهاداده  لیخود در تحل  رینظیقدرت ب

ها بر  آن  یو اعتبارسنج دی جد ییاهداف دارو ییشناسا ازبه بازار است.  دیجد یمرتبط با آوردن داروها یهانهیزمان و هز
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ب تا طراحYang et al., 2019)   یجمع  یکیولوژیاساس شواهد  نوو مولکول  ی(،  به  یهایژگیبا و  یهاده  با    نهیچندگانه 

از مدل  حلرا در مرا  ندیفرآ  ییطور مداوم کارابه  ی(، هوش مصنوع Zhu, 2020)  یتیتقو  یری ادگی مولد و    یهااستفاده 

 است. دهیمختلف بهبود بخش

 یساختار  یهامدل  نی( و ادغام اPatel & Shah, 2022با دقت بالا )  ینیپروتئ  یساختارها  ینیبشیدر پ   ریاخ  یهاتیموفق

  ن یبر ساختار فراهم کرده است. در ع   یمبتن  یطراح  یمحکم برا  ی ربنایز  کی  نگ،یو داک  یمجاز  یغربالگر  یندهایدر فرآ

(، Parvatikar et al., 2023)  آورند یرا فراهم م  عیفعال و بازخورد سر  یریادگیمحور که امکان  داده  یهایاتیعملحال، لوله

کامل    رشیحال، پذ  نیا  با  توسعه انباشته شود.  یهاو کارآمد در طول چرخه  یکه دانش به صورت تجمع  کنندیم  نیتضم

  یدسترس  ت،یفیاست. ک  یگرمیدر حوزه داده، اخلاق و تنظ  ی اساس  ی هاغلبه بر چالش  ازمند ین  ی هوش مصنوع   لیپتانس

استانداردساز اصلداده  یو  محدودکننده  همچنان  شفاف  مانند، یم   ی باق  ی ها  به  مربوط  مسائل  ) مدل  ت یو  و  XAIها   )

 Chen؛  Fleming, 2018افزار و متخصصان اخلاق است )مهندسان نرم   ژهیتوجه و  ازمندیها، ننهفته در آن   یهای ریسوگ

et al., 2023.) 

است.   ندهیآ ییدارو ینوآور یدر استراتژ  یجزء ضرور کیبلکه  ست،ین یابزار کمک کی  گرید یمجموع، هوش مصنوع  در

مهندس  یبرا کامپنرم  یتکنولوژ  یرشته  فرصت  نیا  وتر،یافزار  الگور   یبرا  رینظیب  یحوزه    شرفته،یپ   ی هاتمیتوسعه 

  یصنعت داروساز  ییکه نه تنها کارا  آوردیفراهم م   یقو  یجاعتبارسن  یهاو چارچوب   ریپذاسیمق  ی محاسبات  یهارساخت یز

لاعلاج    یهایماری ب  یبرا  ترعیسر  یهاو کشف درمان  یدر ارتقاء سلامت جهان   میبلکه به طور مستق  دهد،یم  شیرا افزا

بود. مس  میسه آن قدرت محاسبات  یبیترک  یریرو، مس  شیپ   ریخواهد  عم  یهوش مصنوع  یاست که در  دانش   ق یبا 

 .شودیم بیترک ییایمیو ش یکیولوژیب
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