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مقدمه
 )ML( و یادگیری ماشــین )AI( هــوش مصنوعی
بــا اســتفاده از تکنیک‌هــای پیشــرفته بــرای تجزیــه 
ــه ســرعت  ــری، ب ــم گی ــل داده‌هــا و تصمی و تحلی
ــه داروســازی را متحــول  ــددی از جمل ــع متع صنای
ــای  ــامل روش‌ه ــی ش ــوش مصنوع ــد. ه می‌کنن
 مختلفــی ماننــد پــردازش زبــان طبیعــی )1(، 
بینایــی کامپیوتــر )2( و رباتیــک )3( اســت، در حالی 
کــه ML به‌طــور خــاص بــر توســعه الگوریتم‌هایــی 
تمرکــز دارد کــه از داده‌هــا یــاد می‌گیرنــد تــا 
ــد.  ــی کنن ــح پیش‌بین ــی صری ــدون برنامه‌نویس ب

در ML، یادگیــری عمیــق )DL( به‌عنــوان یــک 
زیرشــاخه بــا اســتفاده از شــبکه‌های عصبــی 
کــه  می‌شــود  برجســته   )ANN( مصنوعــی 
ــا  ــایی الگوه ــرای شناس ــان را ب ــز انس ــاختار مغ س
ــزرگ  ــای ب ــه داده‌ه ــده در مجموع ــط پیچی و رواب
تقلیــد می‌کنــد )شــکل 1(. ایــن فناوری‌هــا در 
حوزه‌هایــی ماننــد شناســایی تصویــر )4(، درک 
زبــان طبیعــی )5( و تشــخیص گفتــار )7( بــه 
ــد. جــدول )1(  ــه ان ــج پیشــرفته‌ای دســت یافت  نتای
ــوش  ــن ه ــدی بی ــای کلی ــه‌ای از تفاوت‌ه خلاص

مصنوعــی، ML و DL را ارایــه می‌دهــد.
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قابلیت‌هــای  و  کاربردهــا  کــه   DL و   ML

ــه  ــبرد زمین ــا را در پیش ــرد آن‌ه ــه ف ــر ب منحص
ــأ  ــد. منش ــته می‌کن ــل دارو برجس ــعه و تحوی توس
ــک  ــوان در ی ــات هــوش مصنوعــی را می‌ت تحقیق
کارگاه آموزشــی در ســال 1956 در کالــج دارتمــوت 
ــی  ــرد، جای ــتجو ک )Dartmouth College( جس
ــا  کــه شــرکت کننــدگان ایــده توســعه ماشــینی ب
هــوش انســانی را در تحقیقــات هــوش مصنوعــی 

در ســال 1956 در یــک کارگاه کالــج دارتمــوت آغاز 
ــین‌هایی  ــاد ماش ــوم ایج ــه مفه ــی ک ــد، جای کردن
ــار  ــن ب ــرای اولی ــان ب ــطح انس ــوش در س ــا ه ب
پیشــنهاد شــد )۷،۸(. بیــن ســال‌های 1957 و 
1974، پیشــرفت در محاســبات و الگوریتم‌هــای 
ML باعــث رشــد قابــل توجهــی در تحقیقــات 

هــوش مصنوعــی شــد )9(. بــا ایــن حــال، در ســال 
1974، چالش‌هــا آشــکار شــد و منجــر بــه کاهــش 

DP و AI،ML شکل1- تعریف
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.DP و ML ،جدول 1- تفاوت‌های بین هوش مصنوعی

AIMLDPویژگی

بــرای ایجــاد ماشــین‌های هوشــمندی کــه می‌تواننــد اهداف
وظایفــی را انجــام دهنــد کــه معمــولا بــه هــوش انســانی 

ــد. نیــاز دارن

بــرای توســعه الگوریتم‌هایــی کــه می‌تواننــد از 
ــح  ــزی صری ــدون برنامه‌ری ــد و ب ــاد بگیرن داده‌هــا ی

ــد. ــری کنن ــا تصمیم‌گی ــی ی پیش‌بین

عصبــی  شــبکه‌های  توســعه  بــرای 
مصنوعــی کــه می‌تواننــد الگوهــا و روابــط 

ــد. ــاد بگیرن ــا را ی ــده در داده‌ه پیچی

 ماشین‌های واکنشیانواع
 حافظه محدود

 نظریه ذهن
 خود ـ آگاهی

 یادگیری تحت نظارت
 یادگیری بدون نظارت

 یادگیری تقویتی.
 شبکه‌های عصبی پیچشی

 شبکه‌های عصبی راجعه
 شبکه‌های زایای رودررو

 شبکه باور عمیق
 تشخیص تومور سرطانیکاربردها

 تولید موسیقی
 رنگ‌آمیزی تصویر

 تشخیص شی

 پیش‌بینی فروش
 تحلیل تقلب در بانکداری

 توصیه‌های محصول
 پیش‌بینی قیمت سهام

 خودران وسایل نقلیه
 ترجمه ماشینی

 ربات‌های هوش مصنوعی
 برنامه‌های تشخیص گفتار

ــا و  ــده و بریتانی ــالات متح ــای ای ــه دولت‌ه بودج
ایجــاد »زمســتان هــوش مصنوعــی« شــد. در دهه 
از  توجــه  قابــل  بــا ســرمایه‌گذاری‌های   1980
ســوی دولــت ژاپــن، علاقــه تــازه‌ای پدیــدار شــد، 
اگرچــه بــه دلیــل ســرخوردگی بعــدی کوتــاه مــدت 
ــات هــوش  ــم، تحقیق ــرن بیســت و یک ــود. در ق ب
،ML مصنوعــی را کــه ناشــی از پیشــرفت در 

مجموعــه داده‌هــای بزرگ و ســخت افزار پیشــرفته 
بــود، احیــا شــد و دوره جدیــدی از نــوآوری و رشــد 

تجربــه کــرد )10(.
هــوش مصنوعــی بــر صنایــع متعــددی ماننــد 
ــی  ــذارد، جای ــر می‌گ ــتی تأثی ــای بهداش مراقبت‌ه
 کــه به کشــف دارو )11(، تشــخیص پزشــکی )12(،

یادگیــری  و   )13( رباتیــک  جراحــی 
می‌کنــد.  کمــک   )14( شــده  شخصی‌ســازی 
توســعه دارو را تســریع می‌ســازد و از برنامه‌هــای 
.)15( می‌کنــد  پشــتیبانی  شــخصی   درمانــی 

در امــور مالــی، هــوش مصنوعــی تشــخیص 

تقلــب، ارزیابــی خطــر و مدیریــت پرتفــوی را 
ــل از  ــل و نق ــش حم ــد )16(. بخ ــود می‌بخش بهب
ــودران )17(،  ــای خ ــرفت در خودروه ــق پیش طری
مدیریــت ترافیــک )18( و وســایل نقلیه کشــاورزی 
خــودران )19( از هــوش مصنوعــی بهــره می‌بــرد. 
در آمــوزش، هــوش مصنوعــی یادگیــری شــخصی 
را افزایــش می‌دهــد و درجه‌بنــدی را خــودکار 
ــر از این‌هــا، هــوش مصنوعــی  می‌کنــد )20(. فرات
در کشــاورزی، خدمــات حقوقی، رســانه، ســرگرمی، 
امنیــت ســایبری، خدمــات مشــتری، منابع انســانی، 
ــد )21(. ــدا می‌کن ــرد پی ــروش کارب ــی و ف بازاریاب

ــه  ــار در ده ــن ب ــرای اولی هــوش مصنوعــی ب
1990 بــرای توســعه محصــولات دارویــی اســتفاده 
ــی  ــرای پیش‌بین ــی ب ــبکه‌های عصب ــد و از ش ش
ویژگی‌هــای قرص‌هــای خوراکــی بــا رهــش 
ــال  ــزان انح ــه و می ــان تجزی ــد زم ــوری، مانن ف
اســتفاده گردیــد )24-22(. ایــن رویکــرد بــه 
سیســتم‌های پیشــرفته اشــکال خوراکــی گســترش 
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یافــت کــه بــرای غلبــه بــر محدودیت‌هــای 
ــرل  ــا کنت ــی )APIs( ی ــره داروی ــواد مؤث ــی م بالین
میــزان آزادســازی آن‌هــا در دســتگاه گــوارش 
مصنوعــی  هــوش   .)25،26( طراحــی شــده‌اند 
بیشــتر در توســعه سیســتم‌های دارورســانی از 
ــت آن  ــل ظرفی ــه دلی ــوذرات ب ــرو و نان ــوع میک ن
ــر در  ــده درگی ــای پیچی ــت پارامتره ــرای مدیری ب
ــرار  بهینه‌ســازی فرمولاســیون‌ها مــورد اســتفاده ق

ــت)27-29(. ــه اس گرفت
ــوش  ــده ه ــون کنن ــر دگرگ ــی تأثی ــن بررس ای
مصنوعــی بــر صنعــت داروســازی را برجســته 
می‌کنــد و کاربردهــا را در طــول چرخــه عمــر 
توســعه و دارورســانی پوشــش می‌دهــد )شــکل 2(. 
هــوش مصنوعی انقلابــی در طراحی و توســعه دارو، 
از تســریع در شناســایی نامزدهــای دارویــی بــا دقت 
بــالا )30( تــا بهینه‌ســازی داروهــای بــرای فراهمــی 
زیســتی و پایــداری بهتــر، ایجــاد می‌کنــد )31(. در 

تولیــد، هــوش مصنوعــی بــا پیش‌بینــی انحرافــات 
ــت،  ــول ثاب ــت محص ــان از کیفی ــت و اطمین کیفی
ــد )32( و  ــش می‌ده ــد را افزای ــرل درون فرآین کنت
همچنیــن بــا تشــخیص عیــوب و اطمینــان از ایمنی 
و اثربخشــی، تضمیــن کیفیــت محصــول نهایــی را 
ــوش  ــن، ه ــر ای ــاوه ب ــد )33(. ع ــود می‌بخش بهب
ــدارکات و  ــن، ت ــره تامی ــت زنجی ــی مدیری مصنوع
ــع را  ــه موق ــانی ب ــن دارو رس ــرای تضمی ــع ب توزی
ــازار،  ــس از ب ــارت پ ــازد)34(. در نظ ــه می‌س بهین
هــوش مصنوعــی داده‌هــای دنیــای واقعــی را بــرای 
تشــخیص واکنش‌هــای نامطلــوب دارویــی تجزیــه 
و تحلیــل می‌کنــد و ایمنــی محصــولات دارویــی را 
در طــول چرخــه عمــر آن‌هــا حفــظ می‌کنــد )35(. 
ایــن بررســی پتانســیل هــوش مصنوعــی را بــرای 
ــه  ــرفت ب ــانی، پیش ــعه و دارورس ــازی توس مدرن‌س
ــر و  ســمت مراقبت‌هــای بهداشــتی شــخصی، مؤث

ــد. ــان می‌ده ــترس نش در دس

شکل 2- کاربرد هوش مصنوعی در افزایش چرخه عمر توسعه و توزیع دارو.
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نقش هوش مصنوعی در کشف دارو
یــک خــط تولیــد معمولــی کشــف دارو از چنــد 
مرحلــه تشــکیل شــده اســت. مرحلــه اولیــه شــامل 
ــان  ــه نش ــت ک ــدی اس ــداف جدی ــایی اه شناس
دهنــده ارتبــاط بــا یــک بیمــاری خــاص می‌باشــد. 
ــا  در مرحلــه بعــد، ترکیباتــی کــه به‌طــور بالقــوه ب
ــد، از طریــق غربالگــری  ایــن اهــداف تعامــل دارن
کتابخانه‌هــای  در   )HTS( بــالا  کارآیــی  بــا 
ایــن  ســپس،  می‌شــوند.  کشــف  ترکیبــات 
ــد  ــی مانن ــواص داروی ــت خ ــرای تقوی ــات ب ترکیب
از  قبــل  متعاقبــا،  و  می‌شــوند  بهینــه  آن‌هــا 
تأییــد مقامــات نظارتــی تحــت آزمایشــات دقیــق 
ــد )36(. در  ــرار می‌گیرن ــی ق ــی و بالین ــش بالین پی
دهه‌هــای اخیــر، صنعــت داروســازی به‌طــور 
ــر ــک کامپیوت ــه کم ــف دارو ب ــترده‌ای از کش  گس
 [ (CADD) computer-aided drug discovery ] 

اســتفاده کــرده و از هــر دو رویکــرد طراحــی 
ــد.  ــره می‌جوی ــد به ــاختار و لیگان ــر س ــی ب مبتن
ــی،  ــد مدل‌ســازی مولکول ــی مانن توســعه روش‌های
ــی  ــل کم ــه و تحلی ــازی و تجزی ــری مج غربالگ
را  محققــان   ،)QSAR( ســاختار-فعالیت  رابطــه 
ــا فعالیــت بیولوژیکــی ترکیبــات را  قــادر ســاخته ت
بــا دقــت بیشــتری پیش‌بینــی کننــد )39-37(. بــا 
ایــن حــال، CADD بــا چالش‌هــا و محدودیت‌های 
ــی  ــه پیچیدگ ــد، از جمل ــرو می‌باش ــددی روب متع
ــش  ــکلات در نمای ــک، مش ــتم‌های بیولوژی سیس
ــدود  ــه مح ــدف و دامن ــری ه ــق انعطاف‌پذی دقی
تجزیــه و تحلیــل بــا اســتفاده از روش‌هــای ســنتی، 
ــات  ــک از ترکیب ــک ســری باری ــه ی ــب ب ــه اغل ک
نزدیــک بــه هــم محــدود می‌شــود )40،41(. 

در عصــر حاضــر، هــوش مصنوعــی به‌عنــوان 
ــا  ــده و اساس ــر ش ــگام ظاه ــزور پیش ــک کاتالی ی
ــورد اســتفاده در شناســایی،  روش‌هــای مرســوم م
توســعه و ارایــه درمان‌هــای بالقــوه را تغییــر 
ــی هــوش  ــر ناشــی از توانای ــن تغیی داده اســت. ای
مصنوعــی در تجزیــه و تحلیــل حجــم عظیمــی از 
داده‌هــا اســت. بــا ایــن حــال، رشــد نمایــی داده‌هــا 
ــه  ــنتی تجزی ــای س ــرای روش‌ه ــی را ب چالش‌های
ــن  ــد. از ای ــاد می‌کن ــز ایج ــا نی ــل داده‌ه و تحلی
ــل  ــی قاب ــوش مصنوع ــد ه ــه رش ــر رو ب رو، تأثی
ــده‌ای  ــای پیچی ــرا رویکرده ــود، زی ــه می‌ش توج
ــه  ــل مجموع ــه و تحلی ــش و تجزی ــرای پیمای را ب
ــه،  ــد. در نتیج ــی می‌کن ــترده معرف ــای گس داده‌ه
ــف  ــی را کش ــای اساس ــد الگوه ــان می‌توانن محقق
کننــد، اهــداف بالقــوه دارویــی را مشــخص نماینــد 

ــد. ــریع کنن ــف دارو را تس ــیر کش و مس

شناسایی و اعتبارسنجی هدف
ــوه  ــداف بالقـ ــنجی اهـ ــایی و اعتبارسـ شناسـ
دارو  کشـــف  در  حیاتـــی  گامـــی  دارویـــی 
می‌باشـــد. الگوریتم‌هـــای هـــوش مصنوعـــی 
ــترده‌ای  ــک گسـ ــای بیولوژیـ ــد داده‌هـ می‌تواننـ
ــس و  ــک، پروتئومیکـ ــای ژنومیـ ــد داده‌هـ ماننـ
ـــی  ـــداف مولکول ـــایی اه ـــرای شناس ـــی را ب رونویس
ـــل  ـــه و تحلی ـــر در فرآیندهـــای بیمـــاری تجزی درگی
ــن  ــد چنیـ ــی می‌توانـ ــوش مصنوعـ ــد. هـ کننـ
ـــد،  ـــت کن ـــده‌ای را هدای ـــای پیچی ـــه داده‌ه مجموع
ـــش  ـــدف را افزای ـــایی ه ـــت در شناس ـــه دق در نتیج
می‌دهـــد و خطـــر توســـعه داروهـــای بی‌اثـــر را 

کاهـــش می‌دهـــد.
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ــه  ــتفاده از مجموع ــا اس ــی ب ــوش مصنوع ه
عمــوم،  دســترس  در  و  گســترده  داده‌هــای 
ــا ایجــاد رابطــه علــی بیــن  شناســایی اهــداف را ب
ــه،  ــد و در نتیج ــهیل می‌کن ــاری تس ــدف و بیم ه
ــرای نشــانه‌های خــاص اولویت‌بنــدی  اهــداف را ب
ــک،  ــه ژنومی ــای Omics، از جمل ــد. داده‌ه می‌کن
و  اپی‌ژنومیــک  پروتئومیکــس،  رونوشــت، 
در  را  ارزشــمندی  بینش‌هــای  متابولومیکــس، 
مــورد مســیرهای ســیگنالینگ تغییــر یافتــه و 
ــوان  ــد و به‌عن ــه می‌دهن ــی ارای ــات مولکول اقدام
ــدف  ــدی ه ــرای اولویت‌بن ــی ب ــای اضاف ورودی‌ه
عمــل می‌کننــد. عــاوه بــر ایــن، داده‌هــای 
ــق  ــه، ح ــای بودج ــن از گزارش‌ه ــر مت ــی ب مبتن
ــی  ــراع، نشــریات و کارآزمایی‌هــای بالین ــت اخت ثب
ــل  ــه دلی ــام می‌شــوند )42(. ب ــد ادغ ــن فرآین در ای
ــی  ــای داروی ــه داده‌ه ــودن مجموع ــترس ب در دس
 DrugBank ماننــد  پلت‌فرم‌هایــی  از  متعــدد 
)43( و ChEMBL )44(، انتخــاب دقیــق مجموعــه 
ــای داده  ــای مربوطــه ضــروری شــد. ابزاره داده‌ه
 ANN ــد ــر هــوش مصنوعــی مانن کاوی مبتنــی ب
متعاقبــا بــرای ایــن منظــور بــه کار گرفتــه شــدند 

.)45،46(
ــد داده کاوی، هــوش مصنوعــی  پــس از فرآین
ــد  ــف مانن ــای مختل ــاس معیاره ــداف را براس اه
طبقه‌بنــدی خانــواده پروتئیــن، مرحلــه رشــد، 
قابلیــت دارویــی، ســمیت و جدیــد بــودن شناســایی 
ــت  ــردن فهرس ــدود ک ــدف آن مح ــد و ه می‌کن
اهــداف مبتنــی بــر هــوش مصنوعــی بــرای 
 دســتیابی بــه اهــداف تحقیقاتــی خاص اســت )47(.

ــه و تحلیــل  ــرای تجزی الگوریتم‌هــای ML و DL ب

اولویت‌بنــدی  و  بــرای کشــف  داده‌هــا  انــواع 
ــرای توســعه دارو اســتفاده  ــده ب اهــداف امیدوارکنن
می‌شــوند. ایــن رویکردهــا شــامل روش‌هــای 
مبتنــی بــر تجزیــه و تحلیــل آمــاری اســت کــه از 
داده‌هــای omics، ماننــد مطالعــات ارتباط گســترده 
ژنــوم و تصادفی‌ســازی مندلــی مبتنــی بــر داده‌های 
ــدف  ــای ه ــردن ژن‌ه ــکار ک ــرای آش ــه، ب خلاص
نامــزد مرتبــط بــا بیمــاری اســتفاده می‌کنــد )48(. 
عــاوه بــر ایــن، فناوری‌هــای مبتنــی بــر شــبکه، 
ــان  ــق بی ــده را از طری ــک پیچی ــات بیولوژی ارتباط
ژن و شــبکه‌های بیمــاری miRNA تشــخیص 
ــی  ــه روش‌هــای مبتن ــی ک ــد )50(، در حال می‌دهن
از طبقه‌بنــدی کننده‌هــا و مدل‌هــای   ML بــر
رگرســیون بــرای پیش‌بینــی اهــداف دارویــی 
 ،PandaOmics می‌جوینــد)51(.  بهــره  بالقــوه 
ابــزار  یــک  از  نمونــه‌ای   ،DL پلت‌فــرم  یــک 
ــرای  ــه ب ــی پیشــرفته می‌باشــد ک هــوش مصنوع
ــانگر  ــعه نش ــع و توس ــی جام ــدف درمان کشــف ه
زیســتی طراحــی شــده اســت. بــا ادغــام داده‌هــای 
پویــا omics بــا الگوریتم‌هــای پیچیــده، ایــن 
پلت‌فــرم از کاوش داده‌هــا، تجزیــه و تحلیــل 
ــه،  ــد و در نتیج ــتفاده می‌کن ــز اس ــیر و متاآنالی مس
بینش‌هــای بــه دســت آمــده از مجموعــه داده‌هــای 
ــن،  ــر ای ــاوه ب ــد. ع ــر می‌کن ــف را عمیق‌ت مختل
ــگاه  ــازی آزمایش PandaOmics دارای یکپارچه‌س

رباتیــک بــرای بهبــود کارآیــی اعتبارســنجی هدف 
ــرم در  ــن پلت‌ف ــد. ای ــب می‌باش ــری مرک و غربالگ
ــوژی،  ــه انکول ــدی از جمل ــی کلی زمینه‌هــای درمان
و  متابولیــک  و  قلبــی  بیماری‌هــای  التهــاب، 
فیبــروز بســیار موثــر بــوده اســت. بــا ایــن وجــود، 
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ــل  ــط عوام ــه توس ــرایطی ک ــی آن در ش اثربخش
ــای  ــد عفونت‌ه ــوند، مانن ــت می‌ش ــی هدای خارج
ویروســی و قارچــی، کــه در آن مکانیســم‌های 
ــه خوبــی تعریــف نشــده‌اند،  ــی زیربنایــی ب مولکول

ــود )52(. ــدود می‌ش ــدودی مح ــا ح ت
اعتبارســنجی هــدف یکــی دیگــر از گام‌هــای 
مهــم در کشــف دارو اســت. فرآینــد اعتبارســنجی، 
مــدل بهینــه را تعییــن می‌ســازد و عملکــرد 
مجموعــه  در  دقیــق  پیش‌بینی‌هــای  در  را  آن 
ــت  ــد و از قابلی ــی می‌کن ــف ارزیاب ــای مختل داده‌ه
ــی  ــای عمل ــی آن در کاربرده ــان و اثربخش اطمین
مدل‌هــای  می‌کنــد)53(.  حاصــل  اطمینــان 
ــا  ــداف را ب ــن اه ــد ای ــی می‌توانن ــوش مصنوع ه
پیش‌بینــی قابلیــت دارویــی و مناســب بــودن 
آن‌هــا بــرای مداخلــه درمانــی، کاهــش وابســتگی 
بــه فرضیه‌هــای معتبــر تجربــی و تســهیل ارزیابــی 
ــای  ــد. مدل‌ه ــد کنن ــی تأیی ــداف ناشــناخته قبل اه
ــر از  ــال حاض ــددی در ح ــدف متع ــی ه پیش‌بین
طریــق وب ســرویس‌های عمدتــا رایــگان در 
ــن حــال، دقــت  ــا ای دســترس هســتند )54،55(. ب
ــور  ــا به‌ط ــن روش‌ه ــی ای ــده در ارزیاب ــال ش اعم
قابــل توجهــی متفــاوت اســت و بیشــتر آن‌هــا بــه 
ــتند. ــی هس ــاری متک ــای آم ــه و تحلیل‌ه تجزی

تولید و بهینه‌سازی کاندیدای دارو
جســتجو  اهــداف،  شناســایی  از  پــس 
ــا  ــل ب ــت تعام ــا قابلی ــد ب ــات جدی ــرای ترکیب ب
پروتئین‌هــای هــدف انجــام می‌شــود. به‌طــور 
ــرای  ــازی )VS( ب ــری مج ــنتی، HTS و غربالگ س
محیط‌هــای  در  متعــدد  ترکیبــات  آزمایــش 

آزمایشــگاهی بــرای شناســایی آن‌هایــی کــه دارای 
ــاص  ــداف خ ــر اه ــوه در براب ــی بالق ــرات درمان اث
هســتند و غربالگــری کتابخانه‌هــای ترکیبــات 
ــا  ــالات آن‌ه ــل و انفع ــی فع ــازی و پیش‌بین مج
بــا مولکول‌هــای هــدف انجــام می‌شــود)56(. 
هــوش مصنوعــی بــا افزایــش دقــت، بــه حداقــل 
ــت کاذب و تســریع درکشــف  ــوارد مثب رســاندن م
ــا خــواص فیزیکــی  ــد ب ــدای جدی ــات کاندی ترکیب
و شــیمیایی خــاص بــه ایــن فرآینــد کمــک 
 ،Deep Docking (DD)  .)57-59( می‌کنــد 
ــریع  ــرای تس ــر DL، ب ــی ب ــرم مبتن ــک پلت‌ف ی
ــک  ــه‌ای از ی ــی زیرمجموع ــال انتخاب ــا اتص VS ب

کتابخانــه شــیمیایی توســعه یافتــه می‌باشــد. ایــن 
رویکــرد، همــراه بــا همگام‌ســازی تکــراری و 
ــازات  ــد از امتی ــر لیگان ــی ب ــای مبتن پیش‌بینی‌ه
ــد  ــل توجهــی رون ــده، به‌طــور قاب داکینــگ باقیمان
ــدون  ــن روش ب ــد. ای غربالگــری را تســریع می‌کن
بــه خطــر انداختــن نامزدهــای دارویــی بالقــوه بــه 
غنی‌ســازی قابــل توجهــی دســت یافــت، بنابرایــن، 
شــیمیایی  کتابخانه‌هــای  غربالگــری  امــکان 
حــاوی میلیاردهــا مولکــول را بــدون نیــاز بــه منابع 
ــد )60(.  ــم می‌کن ــد فراه ــش از ح ــباتی بی محاس
ــت )61( و  ــوم اس ــترس عم ــرم DD در دس پلت‌ف
ــای  ــایر برنامه‌ه ــا QSAR و س ــراه ب ــد هم می‌توان

Docking اســتفاده شــود )62(.

عــاوه بــر شناســایی مولکول‌هــای فعــال 
از کتابخانــه ترکیــب، طراحــی دارویــی جدیــد 
شــامل توســعه ترکیبــات شــیمیایی جدیــدی 
مولکول‌هــای  بــه  می‌تواننــد  کــه  اســت 
الگوهــای  بــر  تکیــه  بــدون  خــاص  هــدف 
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 .)63( شــوند  متصــل  موجــود  قبــل   از 
ــرای  ــباتی ب ــای محاس ــد از الگوریتم‌ه ــن فرآین ای
ــه  ــد ک ــتفاده می‌کن ــی اس ــردن ترکیبات ــه ک فرمول
معیارهــای مــورد نظــر را بــرآورده می‌کننــد و 
ــرای کشــف و توســعه  ــده‌ای ب رویکــرد امیدوارکنن
ــاوری مبتنــی  ــه‌ای از فن ــد. نمون ــه می‌دهن دارو ارای
بــر هــوش مصنوعــی کــه در طراحــی داروی 
ــود،  ــتفاده می‌ش ــب اس ــازی ترکی ــد و بهینه‌س جدی
شــبکه‌های زایــای رودررو )GANs( اســت)64(. 
 ML دارای یــک معمــاری مبتنــی بــر GANs

متشــکل از دو شــبکه عصبــی، مولــد و تمایــز 
دهنــده هســتند کــه به‌طــور همزمــان بــرای تولیــد 
نمونه‌هــای داده جدیــد شــبیه یــک مجموعــه داده 
ــف  ــد)GANs .)65 در کش ــوزش دیده‌ان ــن آم معی
دارو بــرای اهــداف مختلفــی از جملــه تولیــد 
ــورد  ــواص م ــا خ ــد ب ــی جدی ــاختارهای مولکول س
جدیــد  مولکول‌هــای  جســتجوی   ،)66( نظــر 
 )67( و طراحــی پپتیــد و پروتئیــن جدیــد )68(

استفاده شده‌اند.
بــا  ابتدایــی  ترکیــب  شناســایی  از  پــس 
ــه  ــعه دارو وارد مرحل ــوب، توس ــای مطل ویژگی‌ه
بهینه‌ســازی  می‌شــود.  ابتدایــی  بهینه‌ســازی 
ــف دارو  ــوری در کش ــه مح ــک مرحل ــی ی ابتدای
اســت کــه بــر پالایــش ســاختار ترکیــب ابتدایــی 
و  پذیــری  انتخــاب  قــدرت،  افزایــش  بــرای 
خــواص فارماکوکینتیــک آن و در نهایت، شناســایی 
بــرای  دارویــی  کاندیــدای  امیدوارکننده‌تریــن 
ــام هــوش  ــز دارد )69(. ادغ ــی تمرک اســتفاده بالین
مزایــای  ابتدایــی  بهینه‌ســازی  در  مصنوعــی 
قابــل توجهــی را در کاهــش تعصــب انســانی، 

ــر  ــه ب ــیمیایی و غلب ــای ش ــداوم فض ــاف م اکتش
ــال  ــری انتق ــق یادگی ــای داده از طری محدودیت‌ه
و تکنیک‌هــای یادگیــری نیمــه نظــارت شــده 
فراهــم می‌کنــد )70(. چنــد مــدل DL مولــد 
بــر شــبکه  )GDL( ماننــد مدل‌هــای مبتنــی 
ــذار خــودکار  ــر رمزگ ــی ب ــی بازگشــتی، مبتن عصب
ــبکه  ــر ش ــی ب ــر GAN، مبتن ــی ب ــر، مبتن متغی
ــفورماتور  ــر ترانس ــی ب ــراف و مبتن ــن گ کانولوش
کــه از شــبکه‌های عصبــی عمیــق به‌عنــوان 
ــد  ــرای تولی ــد، ب ــد اســتفاده می‌کنن مدل‌هــای مول
کار  بــه  مطالعــات مختلــف  در  بهینه‌ســازی  و 

شــده‌اند)71،72(. گرفتــه 
یـــک نمونـــه از کاندیـــدای داروی تولیـــد 
 ،INS018_055 ،ـــی ـــوش مصنوع ـــط ه ـــده توس ش
NCK- و   TRAF2 کینـــاز  مهارکننـــده  یـــک 

interacting (TNIK) اســـت. ایـــن مولکـــول 

کوچـــک ویژگی‌هـــای امیدوارکننـــده شـــبیه 
دارو را نشـــان می‌دهـــد و بیانگـــر فعالیـــت 
ضدفیبروتیـــک می‌باشـــد و آن را بـــه یـــک 
گزینـــه درمانـــی بالقـــوه بـــرای درمـــان فیبـــروز 
ـــد )73(.  ـــل می‌کن ـــک )IPF( تبدی ـــوی ایدیوپاتی ری
INS018_055 از طریـــق هـــوش مصنوعـــی 

تولیـــد شـــد کـــه کل فرآینـــد از کشـــف هـــدف 
ــرد.  ــر می‌گیـ ــول دارو را در بـ ــاد مولکـ ــا ایجـ تـ
پلت‌فـــرم کشـــف هـــدف PandaOmics بـــرای 
اولیـــن بـــار بـــرای شناســـایی اهـــداف بالقـــوه 
ـــه  ـــه و کلی ـــروز ری ـــای فیب ـــه داده‌ه روی مجموع
 TNIK اســـتفاده گردیـــد کـــه منجـــر بـــه تولیـــد
ـــال  ـــد. به‌دنب ـــدف ش ـــه ه ـــک فرضی ـــوان ی به‌عن
آن، پلت‌فـــرم Chemistry42 )74(، یـــک ابـــزار 
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طراحـــی و بهینه‌ســـازی مولکول‌هـــای کوچـــک 
مبتنـــی بـــر DL، بـــرای تولیـــد ســـرنخ‌های 
ــورد  ــژه TNIK مـ ــک به‌ویـ ــای کوچـ مولکول‌هـ
ــوش  ــک هـ ــا کمـ ــت. بـ ــرار گرفـ ــتفاده قـ اسـ
ـــزدی  ـــا نام ـــدف ت ـــد از کشـــف ه ـــی، فرآین مصنوع
ـــد،  ـــل ش ـــاه تکمی ـــی در 18 م ـــش بالین ـــد پی کاندی
ـــه  ـــه در مقایس ـــل توج ـــی قاب ـــدول زمان ـــک ج ی
ـــولا  ـــه معم ـــف دارو، ک ـــنتی کش ـــای س ـــا روش‌ه ب
ـــال  ـــه دنب ـــاز دارد. ب ـــه نی ـــک ده ـــش از ی ـــه بی ب
 INS018_055 ،ــاز اول ــده فـ ــج امیدوارکننـ نتایـ
ـــرای  ـــاز دوم ب ـــی ف ـــات بالین ـــه آزمایش ـــون ب اکن
ــک و  ــل، فارماکوکینتیـ ــی، تحمـ ــی ایمنـ ارزیابـ
ــی 12  ــان خوراکـ ــه یـــک درمـ ــی اولیـ اثربخشـ
ـــرفت  ـــه IPF پیش ـــا ب ـــاران مبت ـــه‌ای در بیم هفت

کـــرده اســـت )75(.
ــف دارو  ــد کش ــی رون ــوش مصنوع ــه ه اگرچ
را تســریع کــرده و میــزان موفقیــت شناســایی 
ــش داده اســت،  ــد را افزای ــی جدی ــای داروی نامزده
ــه  ــان ادام ــی همچن ــی بالین شکســت‌های کارآزمای
دارد. گزارش‌هــا حاکــی از نــرخ شکســت حــدود 10 
درصــد در فــاز اول و نرخ شکســت 35 تــا 60 درصد 
در کارآزمایی‌هــای بالینــی فــاز دوم اســت )76(. 
ــق درک مکانیســم‌های  ــج، تعمی ــود نتای ــرای بهب ب
بیمــاری و افزایــش شناســایی و اعتبارســنجی 
هــدف دارو ضــروری اســت. ایــن امــر را می‌تــوان 
بــا تمرکــز بــر OMICs و تولیــد داده‌هــای فنوتیپی، 
ترجمــه معکــوس، مدل‌هــای جدیــد مشــتق شــده 
ــزرگ  ــی ب ــای زبان ــتفاده از مدل‌ه ــار و اس از بیم
تحلیــل  و  تجزیــه  بــرای   )large language(

ــه دســت آورد. ــر داده‌هــای بیمــاری ب موثرت

ــای  ــک کاندیداه ــی فارماکوکینتی پیش‌بین
دارویــی

بــرای بهبــود میــزان موفقیــت کارآزمایی‌هــای 
ــرای  ــی ب ــوش مصنوع ــای ه ــی، الگوریتم‌ه بالین
شبیه‌ســازی  و  کننــده  پیش‌بینــی  مدل‌ســازی 
ــی  ــکان ارزیاب ــا ام ــن ابزاره اســتفاده می‌شــوند. ای
اثربخشــی و ایمنــی بالقــوه یــک کاندیــدای دارو را 
ــای  ــام کارآزمایی‌ه ــل از انج ــه، قب ــل اولی در مراح
بالینــی جامــع فراهــم می‌کننــد. مدل‌هــای مبتنــی 
بــر هــوش مصنوعــی می‌تواننــد ویژگی‌هــای 
ــای  ــک کاندیداه ــک و فارماکودینامی فارماکوکینتی
ــی را در  ــار داروی ــد، رفت ــی کنن ــی را پیش‌بین داروی
بــدن شبیه‌ســازی کــرده و عــوارض جانبــی بالقــوه 
پیش‌بالینــی  بینش‌هــای  کننــد.  شناســایی  را 
ــعه دارو  ــه توس ــیرهای بهین ــه مس ــده ب ــاد ش ایج

ــد. ــک می‌کن کم
ــرای  ــی ب ــوش مصنوع ــف ه ــای مختل ابزاره
پیش‌بینــی جــذب، توزیــع، متابولیســم، دفــع و 
ــدف  ــا ه ــد ب ــای کاندی ــمیت )ADMET( داروه س
کاهــش هزینه‌هــا و زمــان مــورد نیاز که مشــخص 
کننــده مطالعــات حیوانــی مرســوم در داخــل بــدن 
می‌باشــد، اســتفاده شــده اســت. گــردش کار 
معمولــی بــرای ســاخت مدل‌هــای پیش‌بینــی 
شــامل جمــع‌آوری داده‌هــای فارماکوکینتیــک 
 ،ADME ــای ــا پارامتره ــان )PK( و ی غلظــت ـ زم
ــی  ــرای پیش‌بین ــا AI ب ــای ML ی ــعه روش‌ه توس
پارامترهــای ADME و ادغــام ایــن مدل‌هــای 
ــر  ML/AI در مدل‌هــای فارماکوکینتیــک مبتنــی ب

ــار خلاصــه  ــرآورد آم ــرای ب ــوژی )PBPK( ب فیزیول
ــتیابی  ــن، دس ــت )77(. بنابرای ــک اس فارماکوکینتی
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بــه دقــت بــالا در پیش‌بینی‌هــا، بــه حجــم 
قابــل توجهــی داده بــرای مدل‌ســازی هــوش 
ــای  ــتفاده از پایگاه‌ه ــا اس ــاز دارد. ب ــی نی مصنوع
اندازه‌گیــری   ADMET ویژگی‌هــای  از  داده‌ای 
شــده تجربــی، ابزارهــای هــوش مصنوعــی از 
ساختار-فعالیت/ســاختار- رابطــه  مدل‌هــای 

پیش‌بینــی  بــرای   (QSAR/QSPR) خاصیــت 
خــواص مختلــف ADMET جهــت واحدهــای 
ــاوه  ــد)۷۸(. ع ــتفاده می‌کنن ــد اس ــیمیایی جدی ش
ــرای  ــز ب ــای ADMET نی ــن، پیش‌بینی‌ه ــر ای ب
ارزیابــی شــباهت دارویــی ترکیبــات اســتفاده شــده 
ــا  ــی از مدل‌ه ــه برخ ــی ک ــت )79،80(. در حال اس
ــا اســتفاده از مجموعــه داده‌هــای اختصاصــی در  ب
ــده‌اند،  ــام ش ــاری ادغ ــزاری تج ــته‌های نرم‌اف بس
ــای  ــمت نرم‌افزاره ــه س ــی ب ــل توجه ــد قاب رون
منبــع بــاز و خدمــات وب مشــاهده گردیــده اســت 

.)81-85(
پیش‌بینــی فعالیــت زیســتی یــک کاندیــد 
ــای دارو- ــن برهمکنش‌ه ــا تعیی ــد ب ــی جدی داروی

ــدف  ــی دارو-ه ــل ترکیب ــتفاده از می ــا اس ــدف ب ه
)DTBA( انجــام می‌شــود کــه نشــان دهنــده 
ــک دارو و  ــن ی ــد بی ــا پیون ــش ی ــدرت برهم‌کن ق
ــوش  ــر ه ــی ب ــای مبتن ــت. ابزاره ــدف آن اس ه
مصنوعــی می‌تواننــد میــل ترکیبــی دارو را بــا 
ــا  ــاختار ی ــر س ــی ب ــای مبتن ــتفاده از روش‌ه اس
ــر  ــی ب ــای مبتن ــد. روش‌ه ــی کنن ــی ارزیاب ویژگ
ســاختار، ســاختارهای ســه بعــدی مولکول‌هــا 
کشــف  بــرای  را  کوچــک  پروتئین‌هــای  و 
مکان‌هــای اتصــال بالقــوه تجزیــه و تحلیــل 
ــامل  ــته ش ــای برجس ــد )86،87(. نمونه‌ه می‌کنن

ــی  ــک مولکول ــگ و دینامی ــازی‌های داکین شبیه‌س
می‌باشــند. بــا ایــن حــال، ایــن روش‌هــا می‌تواننــد 
زمــان بــر و نیــاز بــه اســتفاده از ســاختارهای 
پروتئینــی شــناخته شــده دارنــد. روش‌هــای مبتنــی 
بــر ویژگــی بــه توصیــف کننده‌هــای صریــح 
 )88( هســتند  متکــی  پروتئین‌هــا  و  لیگاندهــا 
ــند  ــخصه‌ای می‌باش ــای مش ــامل برداره ــه ش ک
ــد  ــان می‌دهن ــدف را نش ــای دارو-ه ــه جفت‌ه ک
ML/DL مدل‌هــای  آمــوزش  بــرای  ســپس   و 

اســتفاده می‌شــوند. هنگامــی کــه شــبکه‌های 
ــده باشــند،  ــدازه کافــی آمــوزش دی ــه ان عصبــی ب
ــد  ــددی مانن ــع متع ــر موان ــور موث ــد به‌ط می‌توانن
مدیریــت مجموعــه داده‌هــای گســترده را برطــرف 
کننــد و در نتیجــه، بــه کارآیــی بیشــتری نســبت به 
 DL روش‌هــای ســنتی دســت یابنــد. تکنیک‌هــای

ــی DTBA شــامل: ــورد اســتفاده در ارزیاب م
،)89( DeepDTA

،)90(WideDTA

،)91( PADME

DeepAffinity )92( و

GraphDTA )93( می‌باشند.

بــه غیــر از داروهــای جدیــد، داروهــای ژنریــک 
از هــوش مصنوعــی در پیش‌بینــی  می‌تواننــد 
فارماکوکینتیــک خــود بهره‌منــد شــوند. مدل‌هــای 
ــه داده‌هــای  ــد مجموع هــوش مصنوعــی می‌توانن
فیزیکوشــیمیایی،  از جملــه خــواص  گســترده، 
ــی  ــج کارآزمای ــا و نتای ــی داروه ــای تاریخ داده‌ه
بالینــی را تجزیــه و تحلیــل کننــد تــا دقیقــا 
 )ADME( دفــع  و  متابولیســم  توزیــع،  جــذب، 
ــه خاطــر ایــن  ــد )94(. ب داروهــا را پیش‌بینــی کنن

7995	3 



هوش مصنوعی در کشف دارو

2425

توانایــی، هــوش مصنوعــی می‌توانــد در شناســایی 
بیوســیمیلارها، تحقیــق در مــورد ســاختارهای 
ــری  ــام غربالگ ــی و انج ــات داروی ــوری ترکیب بل
ــد.  ــذار باش ــودن تأثیرگ ــکلی ب ــد ش ــک و چن نم
ایــن برنامه‌هــا می‌تواننــد بــا اســتفاده از ML و 
ــه افزایــش  ــده ب ــه و تحلیــل پیش‌بینــی کنن تجزی
کارآیــی و دقــت توســعه داروهــای ژنریــک کمــک 
ــی  ــوش مصنوع ــن، ه ــر ای ــاوه ب ــد )95(. ع کنن
ــرای یافتــن مــوارد مصــرف  ــد ب همچنیــن می‌توان
 Reboot .جدیــد داروهــای ژنریــک اســتفاده شــود
ــورا  ــاوری کــه توســط ل Rx، یــک اســتارت آپ فن

کلیمــن )Laura Kleiman( تأســیس شــده، یــک 
ابــزار هــوش مصنوعــی بــرای شناســایی داروهــای 
ــا خــواص ضدســرطانی بالقــوه، به‌طــور  ژنریــک ب
ــرار داده  ــدف ق ــتات را ه ــرطان پروس ــاص س خ
ــا  ــادرش ب ــرد م ــام از نب ــا اله ــن ب ــت. کلیم اس
مولتیپــل میلومــا، قصــد دارد تــا داروهــای ژنریــک 
ــان  ــرای درم ــد FDA را ب ــورد تایی ــرطانی م غیرس
ســرطان تغییــر کاربــری دهــد و از ML بــرای 
ــات علمــی موجــود جهــت  ــل ادبی ــه و تحلی تجزی
ــا  ــد. ب ــتفاده کن ــده اس ــدوار کنن ــای امی کاندیداه
ــش از 1000 دارو از  ــودن بی ــترس ب ــود در دس وج
ایــن دســت، در حــال حاضــر تعــداد کمــی از آن‌هــا 
در مراقبــت از ســرطان بــه دلیــل فقــدان تحقیقــات 
همــکاری  بــا  می‌شــوند.  اســتفاده  هدفمنــد 
برایــان مــک کلوســکی )یــک فــرد مدافــع بیمــار( 
Reboot Rx هــوش مصنوعــی خــود را بــرای 

ارزیابــی کیفیــت و ارتبــاط مطالعــات بــا تمرکــز بــر 
ــن  ــت از اســتفاده از ای ــرای حمای ــق ب شــواهد دقی
ــوزش می‌دهــد.  ــی آم ــا در محیط‌هــای بالین داروه

هــدف ایــن اســت کــه درمــان ســرطان مقــرون به 
ــه  ــی ک ــود، در حال ــترس‌تر ش ــر و در دس صرفه‌ت
از دولــت نیزجهــت بودجــه دادن بــرای حمایــت از 
کارآزمایی‌هــای بالینــی ضــروری بــرای بازطراحــی 

دارو حمایــت می‌کنــد)96(.

پیش‌بینی سمیت کاندیداهای دارویی
هــوش مصنوعــی همچنیــن بــرای پیش‌بینــی 
ــعه  ــد توس ــی در فرآین ــای داروی ــمیت کاندیداه س
دارو بــا تجزیــه و تحلیــل مجموعــه داده‌هــای 
ــوه  ــی بالق ــرات جانب ــایی اث ــرای شناس ــزرگ ب ب
ــای  ــود. مدل‌ه ــتفاده می‌ش ــه اس ــل اولی در مراح
از  تاریخــی  داده‌هــای  روی  می‌تــوان  را   ML

مطالعــات ســم شناســی، کارآزمایی‌هــای بالینــی و 
پایگاه‌هــای داده شــیمیایی آمــوزش داد تــا الگوهــا 
را تشــخیص دهــد و احتمــال ایجــاد ســمیت 
ــی،  ــور کل ــد. به‌ط ــی کن ــب را پیش‌بین ــک ترکی ی
ــد  ــش از 30 درص ــه بی ــود ک ــن زده می‌ش تخمی
ــار  ــمیت کن ــل س ــه دلی ــی ب ــای داروی از کاندیداه
ــی  ــوش مصنوع ــرد ه ــوند. رویک ــته می‌ش گذاش
ــات مضــر  ــا ترکیب ــه محققــان اجــازه می‌دهــد ت ب
را قبــل از رســیدن بــه کارآزمایی‌هــای بالینــی 
در  و  کننــد  غربالگــری  وقت‌گیــر  و  پرهزینــه 
ــی را  ــد و ایمن ــی کنن ــع صرفه‌جوی نتیجــه، در مناب

ــند )97(. ــود بخش بهب
ــری  ــرای غربالگـ ــی بـ ــای مختلفـ روش‌هـ
ـــدام  ـــه هـــر ک ـــی پیشـــنهاد شـــده ک ســـمیت داروی
نقـــاط قـــوت، محدودیت‌هـــا، دامنـــه کاربـــرد و 
ـــد )98(. در  ـــود را دارن ـــاص خ ـــیر خ ـــی تفس ویژگ
ـــرد  ـــف، DeepTox عملک ـــای مختل ـــان ابزاره می
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ــه  ــبت بـ ــش داده Tox21 نسـ ــری در چالـ برتـ
ســـایر روش‌هـــای محاســـباتی نشـــان داد)99(. 
می‌کنـــد،  اســـتفاده   DL از  کـــه   DeepTox

ــیمیایی،  ــای شـ ــازی نمایش‌هـ ــا استاندارد‌سـ بـ
شـــیمیایی  توصیف‌کننده‌هـــای  محاســـبه 
متنـــوع و اســـتفاده از آن‌هـــا در الگوریتم‌هـــای 
ـــن  ـــام کارآمدتری ـــی و ادغ ـــوزش، ارزیاب ML و آم

پیش‌بینـــی  بـــرای  گروه‌هـــا  در  مدل‌هـــا 
ــمیت ترکیبـــات جدیـــد عمـــل می‌کنـــد.  سـ
یـــک پـــروژه دیگـــر، PrOCTOR، احتمـــال 
ســـمیت و ســـمیت دارویـــی جدیـــد را بـــا 
بررســـی خـــواص مولکولـــی ارزیابـــی می‌کنـــد. 
 PrOCTOR بـــرای  امتیـــازی  امـــر  ایـــن 
به‌وجـــود مـــی‌آورد تـــا تعییـــن کنـــد کـــه آیـــا 
ـــمیت آن در  ـــطح س ـــاس س ـــول براس ـــک مولک ی
ــا  ــود یـ ــای بالینـــی موفـــق می‌شـ کارآزمایی‌هـ
شکســـت می‌خـــورد )Toxtree .)100، یـــک 
ابـــزار مبتنـــی بـــر وب منبـــع بـــاز موجـــود در 
وب ســـایت توســـعه دهنـــده )101(، بـــه دلیـــل 
ـــناخته  ـــر پســـند ش ـــط کارب ـــری و راب ـــاف پذی انعط
شـــده اســـت. Toxtree مـــواد شـــیمیایی را 
ـــف  ـــمی مختل ـــرات س ـــد و اث ـــته‌بندی می‌کن دس
ـــم  ـــت تصمی ـــای درخ ـــتفاده از رویکرده ـــا اس را ب
جنبه‌هـــای  از  یکـــی  می‌کنـــد.  پیش‌بینـــی 
ــفاف آن  ــزارش شـ ــه Toxtree گـ ــل توجـ قابـ
ــق  ــورد منطـ ــی را در مـ ــه بینش‌هایـ ــت کـ اسـ
ارایـــه می‌دهـــد.  پیش‌بینـــی  پشـــت هـــر 
عـــاوه بـــر ایـــن، طرح‌هـــای طبقه‌بنـــدی 
ــتمیک، جهش‌زایـــی و  ــرای ســـمیت سیسـ را بـ

می‌کنـــد)102(. عرضـــه  ســـرطان‌زایی 

تغییــر  و  شــده  شــخصی  پزشــکی 
دارو کاربــری 

در عمــل بالینــی، انتخــاب مناســب‌ترین درمان 
ــده اســت.  ــاران پیچی ــرای بیم ــدار مصــرف ب و مق
ــی  ــی راهنمایی‌های ــی بالین ــج کارآزمای ــه نتای اگرچ
اغلــب  فــردی  پاســخ‌های  می‌دهنــد،  اریــه 
متفــاوت می‌باشــد. درمان‌هــای ترکیبــی و شــرایط 
متغیربیمــار ایــن پیچیدگــی را تشــدید می‌کنــد. در 
ــای  ــاس پروتکل‌ه ــر اس ــخیص‌ها ب ــت، تش نهای
پزشــکی و تخصــص تیــم مراقبت‌هــای بهداشــتی 
ــا  ــد ب ــد. هــوش مصنوعــی می‌توان انجــام می‌گردن
ــار،  ــردی بیم ــای ف ــا ویژگی‌ه ــا ب ــم درمان‌ه تنظی
ــف  ــاره تعری ــده را دوب ــازی ش ــکی شخصی‌س پزش
ــی و  ــای ژنتیک ــل داده‌ه ــه و تحلی ــا تجزی ــد. ب کن
ــوش  ــای ه ــار، الگوریتم‌ه ــاص بیم ــی خ مولکول
ــن  ــایی موثرتری ــه شناس ــد ب ــی می‌توانن مصنوع
گزینه‌هــای درمانــی بــرای هــر فــرد، بهینه‌ســازی 
نتایــج و بــه حداقــل رســاندن واکنش‌هــای جانبــی 

کمــک کننــد.
CURATE.AI نمونــه‌ای از کاربــرد هــوش 

مصنوعــی در تجویــز داروهــای شخصی‌سازی‌شــده 
بــرای بیمــاران خــاص اســت. ایــن ابــزار با ترســیم 
ورودی‌هــای  بــه  آن‌هــا  فــردی  پاســخ‌های 
درمــان، ماننــد دوزهــای دارو و نتایــج قابــل 
ــرد  ــه ف ــر ب ــل منحص ــک پروفای ــری، ی اندازه‌گی
ــای  ــد. پروفایل‌ه ــاد می‌کن ــار ایج ــر بیم ــرای ه ب
ایجــاد شــده می‌تواننــد موثرتریــن شــدت مداخلــه 
ــن  ــوب تعیی ــج مطل ــه نتای ــتیابی ب ــرای دس را ب
ــه  ــرم ب ــاران، پلت‌ف ــرایط بیم ــر ش ــا تغیی ــد. ب کنن
ــا از اثربخشــی  ــا بازتنظیــم می‌شــود ت صــورت پوی
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درمانــی مــداوم اطمینــان حاصــل گــردد. برخــاف 
مدل‌هــای ســنتی کــه بــر عوامــل مرتبــط بــا دارو 
ــازی  ــرای بهینه‌س ــد، CURATE.AI ب ــز دارن تمرک
ــزار  ــن اب ــت. ای ــده اس ــی ش ــار طراح ــج بیم نتای
ــی را  ــد تداخــات داروی ــی مانن ــای مختلف پدیده‌ه
در رابطــه ورودی-خروجــی خــود گنجانــده اســت و 
ــد و  ــل می‌کن ــم عم ــتقل از مکانیس ــن، مس بنابرای
در نهایــت، مراقبــت از بیمــار را افزایــش می‌دهــد 
 CURATE.AI 103(. مطالعــات متعــدد اثربخشــی(
ــرای بیماری‌هــای  ــرای بهینه‌ســازی دوز دارو ب را ب
مزمــن ماننــد فشــار خــون بــالا و دیابــت شــیرین 
دوز  تعییــن  بــرای  همچنیــن  و   )104،105(
تاکرولیمــوس بــرای بیمــاران اطفــال تحــت پیونــد 

ــد. ــی کرده‌ان ــد ارزیاب کب
یکــی دیگــر از پلتفرم‌هــای مبتنــی بــر هــوش 
شخصی‌ســازی  داروهــای  در  کــه  مصنوعــی 
ــازی  ــرم بهینه‌س ــردد، پلت‌ف ــتفاده می‌گ ــده اس ش
فنوتیپــی درجــه دوم )QPOP( می‌باشــد. ایــن 
برنامــه از داده‌هــای تجربــی خــاص سیســتم 
بــرای شناســایی ترکیبــات دارویــی بهینه متناســب 
بــا مدل‌هــای بیمــاری خــاص یــا نمونه‌هــای 
ــرای  ــدا ب ــد. QPOP در ابت ــتفاده می‌کن ــار اس بیم
ــه  ــوم ب ــه میل ــش مقاومــت چندگان ــا چال ــه ب مقابل
بورتزومایــب )Bortezomib( توســعه یافتــه اســت، 
از ســطوح درجــه دوم بــرای توصیــف اثــرات 
ــی  ــم‌های مولکول ــتقل از مکانیس ــک مس بیولوژی
یــا داده‌هــای هم‌افزایــی از پیــش تعیین‌شــده 
هــدف  بــا   QPOP  .)106( می‌کنــد  اســتفاده 
شناســایی درمان‌هــای مناســب بــا اســتفاده از 
نمونه‌هــای بیمــار خــارج از بــدن )ex vivo( بــرای 

ــرای پیش‌بینــی  در نهایــت بهبــود نتایــج بیمــار، ب
شخصی‌ســازی  دارویــی  ترکیبــات  اثربخشــی 
ــاوم  ــده / مق ــوم عودکنن ــان لنف ــت درم ــده جه ش
ــای  ــل نمونه‌ه ــتفاده از حداق ــا اس ــان ب ــه درم ب
ــه ــه کار گرفت ــور کم‌حجــم ب ــور بیوپســی توم  توم

شده است )107(.
ــر  ــی تغیی ــوش مصنوع ــن، ه ــر ای ــاوه ب ع
کاربــری دارو را تســهیل می‌کنــد، کــه شــامل 
اســتفاده مجــدد از یــک داروی موجــود بــرای 
یــک کاربــرد دارویــی جایگزیــن اســت. بــه دلیــل 
ــودن  ــک و در دســترس ب پیشــرفت در بیوانفورماتی
داده‌هــای omics در مقیــاس بزرگ، تغییــر کاربری 
دارو، توســعه دارو را بــا کاهــش آن بــه چهــار 
ــب،  ــایی ترکی ــت: شناس ــرده اس ــاده ک ــه س مرحل
تهیــه ترکیــب، توســعه و نظــارت بــر ایمنــی پس از 
بــازار توســط ســازمان غــذا و داروی ایــالات متحده 
)FDA( یــا دیگــر ســازمان‌های رگولاتــوری )108(. 
به‌طــور خــاص، تغییــر کاربــری دارو، ارزیابــی 
ــان  ــی و در انس ــای پیش‌بالین ــی را در مدل‌ه ایمن
ــی  ــد کــه به‌طــور بالقــوه هزینه‌هــای کل دور می‌زن
ــی  ــوش مصنوع ــد. ه ــش می‌ده ــعه را کاه توس
می‌توانــد بــه مدیریــت انــواع مختلــف داده در 
مــورد روابــط بیمــاری-دارو کمــک کنــد و ترکیــب 
ایــن مجموعــه داده‌هــا را بــرای رویکردهــای تغییــر 
ــه  ــه هم ــد. در بحبوح ــهیل کن ــری دارو تس کارب
ــتفاده  ــا (COVID-19)، اس ــاری کرون ــری بیم گی
ــری دارو  ــر کارب ــرای تغیی ــی ب ــوش مصنوع از ه
به‌طــور قابــل توجهــی افزایــش یافــت. بســیاری از 
تحقیقــات کاربردهــای جدیــد درمان‌هــای موجــود 
ــر  ــد )109(. عــاوه ب ــد ۱۹ را بررســی کرده‌ان کووی
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ــر  ــورد تغیی ــی در م ــل توجه ــات قاب ــن، تحقیق ای
کاربــری دارو در درمــان ســرطان انجام شــده اســت 
)110(. تغییــر کاربــری دارو در انکولــوژی می‌توانــد 
ــد،  ــد را تســهیل کن ــی جدی کشــف راه‌هــای درمان
پیــش آگهــی بیمــار را افزایــش دهــد و بــا مقاومــت 
دارویــی و کمبــود گزینه‌هــای درمانــی بــرای 

ــد. ــه کن مدیریــت ســرطان مقابل
حــال  در  مصنوعــی  هــوش  توانایی‌هــای 
ــت و  ــازی اس ــم‌انداز داروس ــردن چش ــول ک متح
مراقبت‌هــای  راه‌حل‌هــای  بــرای  را  امکانــات 
ــر و شخصی‌سازی‌شــده  بهداشــتی ســریع‌تر، مؤثرت

فراهــم می‌کنــد.
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ــده  ــتفاده ش ــع اس ــه از ۱۱۰ منب ــن مقال ــگارش ای در ن
اســت. همــکاران علاقه‌منــد بــه دریافــت کامــل منابــع، بــا 

دفتــر نشــریه تمــاس حاصــل نماینــد.  

8000	3 


