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   چکیده

هوش مصنوعی و بیوانفورماتیک به عنوان دو فناوری پیشرفته، پتانسیل عظیمی برای تغییر و تحول در صنعت داروسازی 

تواند در تمامی مراحل تولید و عرضه دارو به کار کند و میدارند.هوش مصنوعی در صنعت داروسازی نقش مهمی ایفا می

بینی اثرات درمان، هوش مصنوعی  به  گرفته شود. از مراحل اولیه پژوهش و طراحی دارو گرفته تا کنترل کیفیت و پیش

های کند. این فناوری با استفاده از یادگیری ماشین و پردازش زبان طبیعی، راه بهبود فرآیندها و افزایش کارایی کمک می

یک نیز به عنوان یک ابزار  دهد. بیوانفورماتسازی ترکیبات شیمیایی ارائه میجدیدی برای شناسایی اهداف دارویی و بهینه

داده  تحلیل  به  راستا،  این  در  میکلیدی  کمک  شیمیایی  و  زیستی  نقش  های  جدید  داروهای  طراحی  و  شناسایی  در  و  کند 

ها و زمان توسعه داروها موثر باشد و به شناسایی عوارض  تواند در کاهش هزینه دارد.علاوه بر این، هوش مصنوعی  می 

افزایش دهد و  بینیتواند دقت پیشاند که استفاده از هوش مصنوعی  میجانبی کمک کند. نتایج تحقیقات نشان داده ها را 

ها، مسائل اخلاقی  هایی مانند کیفیت دادههای بالینی شناسایی کند. با وجود مزایای قابل توجه، چالش الگوهای جدیدی در داده 

ن مقاله به بررسی کاربرد هوش مصنوعی در داروسازی از  کشف  در ای.ها نیز وجود دارد.و نیاز به اعتماد به الگوریتم

 . پرداخته ایم ...دارو تا بهینه سازی و 
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   مقدمه

مصنوعی  های بسیار زیادی دارد صنعت داروسازی است. کاربرد هوش  هایی که هوش مصنوعی در آن کاربرد یکی از حوزه

در داروسازی در تمام مراحل تولید و عرضه آن قابل توجه است. در آغاز در مرحله پژوهش و مطالعات بالینی برای ساخت  

توان از هوش مصنوعی استفاده کرد. بعد از آن نیز برای مرحله طراحی و ساخت دارو استفاده می شود .گذشته از  دارو می

تواند در پایبندی به دارو و تعیین دوز کشف و طراحی دارو، توسعه محصول و بهبود فرایند تولید، هوش مصنوعی می 

بینی اثرات سینرژیستی و انتاگونیستی دارو، مصرفی آن، تغییر کاربری دارو، کنترل کیفیت و تضمین کیفیت دارو، پیش

سازی های کمیاب، شخصیی بیماریبینی نتایج درمان، شناسایی جمعیت مطالعات بالینکننده، پیشبینینشانگرهای زیستی پیش

گیر و پاندمی، های همهبینی شیوع بیماریهای زیست پزشکی و بالینی، تصویربرداری پزشکی، پیشداروها، پردازش داده

تجزیه و تحلیل الگوی بیان ژن، نانوپزشکی ترکیبی، نانو انفورماتیک و موارد دیگر به گسترش خدمات در زمینه پزشکی 

و داروسازی کمک بکند.در قسمت کنترل کیفیت و تضمین کیفیت با  قرار دادن جزئیات فرآیندها از قبیل فرمولاسیون،  

ها و ابزار هوش مصنوعی می تواند منجر به افزایش کیفیت محصول و کاهش ضایعات ساخت و کنترل کیفیت در قالب شبکه  

شود دارویی  شرکتهای  گی(1401.)اوغازیان،در  بهره  با  مثال  عنوان  کیفیت  به  مبنای  بر  طراحی  مانند  مفاهیمی  از  ری 

Quality-by-Desig ، QbD    می توان به درک عمیقی از عوامل و فاکتورهای کلیدی موثر در خط تولید محصول دارویی

های  گیری از یادگیری ماشین، یادگیری عمیق و پردازش زبان طبیعی، زمینه پژوهشهوش مصنوعی با بهره.دست یافت

اهداف دارویی  پزشکی، توانستههای زیست ها با تحلیل حجم وسیعی از دادهداروشناسی را دگرگون کرده است. این فناوری

سازی کنند. کاربردهای گسترده بینی نمایند و ترکیبات دارویی را بهینه  جدید را شناسایی کنند، اثربخشی داروها را پیش  

ی، بازآفرینی داروها، غربالگری مجازی، طراحی داروهای جدید،  هوش مصنوعی در این حوزه شامل شناسایی اهداف داروی

العلاج شواهد متعددی  های نادر و نیز صعببینی و توسعه پزشکی شده است.کاربرد هوش مصنوعی در درمان بیماریپیش  

با استفاده از هوش مصنوعی اپلیکیشنی برای مبتلایان به پارکینسون طراحی (  Tancentدارد؛ برای نمونه هلدینگ تنسنت )

ها با کمک هوش آوری و تجزیه و تحلیل خودکار داده با جمع(  Verge Genomicsنموده یا شرکت ورج ژنومیکس )

سازی در این  آمیز بودن این طرح، داروهایی برای آلزایمر است که در صورت موفقیتحلمصنوعی، به دنبال یافتنِ راه

د داشت. همچنین، هوش مصنوعی به بهبود انتخاب بیماران، طراحی آزمایشات و تحلیل زمینه گام بلندی رو به جلو برخواه

های مانیتورینگ، رویدادهای نامطلوب و تعاملات  ها در مراحل مختلف آزمایشات بالینی کمک کرده و با استفاده از سیستمداده 

شود.با اینکه کند، که این امر منجر به افزایش ایمنی و اثربخشی داروها می دارویی را پس از ورود دارو به بازار کنترل می

های هوش مصنوعی داریم، اما این فناوری در حال حاضر شور و هیجان زیادی  هنوز فاصله زیادی تا تحقق کامل پتانسیل

های بزرگ دارویی در  در صنعت داروسازی و بیوتکنولوژی ایجاد کرده است. واقعیت این است که امروزه همه شرکت

ارزیابی کاربردهای هوش مصنوعی در فرایندهای خود هستند.خطاهای نسخه نویسی یکی از مهمترین چالش ها برای  حال  

بیماران است که در بعضی موارد ، این اشتباهات به دلایل مختلف مانند تداخلات دارویی، باعث بروز وقایع ناخوشایند در  

چندین فاکتور توسط پزشکان در نظر گرفته شود که مستلزم بررسی زندگی بیماران می شود. هنگام تجویز یک دارو، باید  

پیشینه بیماران توسط پزشک و تجزیه و تحلیل گزارشات پزشکی قبلی است. ربات های مبتنی بر هوش مصنوعی می توانند 

را بازیابی و به    به عنوان یک مشاور شخصی، خدماتی به بیماران یا مشتریان دارو ارائه کنند. این رباتها اطلاعات بیمار

داروخانه ارسال می¬کنند. همچنین ، میتوانند پس از بررسی تاریخچه بیمار، بهترین دارو برای بیمار را توصیه کنند و یا  

اعتبارسنجی داروی تجویز شده را انجام دهند.هوش مصنوعی به عنوان یک ابزار قدرتمند در توسعه دارو توانسته است به  

توان های بزرگ، می های پیشرفته و تحلیل داده سازی فرآیندهای مرتبط با آن کمک کند. با استفاده از الگوریتمتسریع و بهینه

های بالینی کمک  سازی، و طراحی آزمایشسازی و مدلبینی ایمنی و اثر بخشی، شبیهسازی ساختار ترکیبات، پیشبه بهینه

 (1402هاشمی و همکاران ،)کرد. 

 های داروسازی نقش بیوانفورماتیک در پژوهش

داده بیوانفورماتیک، علمی است که در تقاطع زیست آمار قرار دارد و به تحلیل  های زیستی و شناسی، علوم کامپیوتر و 

های داروسازی تبدیل شده است. با گسترش  های اخیر به یکی از ارکان اساسی پژوهشپردازد. این علم در دهه شیمیایی می

یابی ژنوم، بیوانفورماتیک به ابزاری کلیدی برای استخراج اطلاعات  های پیشرفته مانند توالیهای زیستی و ظهور فناوریداده 



 

 

طور خلاصه شامل استفاده از ابزارهای محاسباتی و ها تبدیل شده است. بیوانفورماتیک بهمعنادار از حجم عظیمی از داده

هایی که در بیوانفورماتیک مورد استفاده قرار  های بیولوژیکی است. دادههای پیشرفته برای پردازش و تحلیل داده الگوریتم

توالیمی شامل  سه پروتئین،  DNA، RNAهای  گیرند  ساختارهای  مولکولها،  شبکهبعدی  و  این ها  هستند.  زیستی  های 

های بیماری به کار گرفته  های دارویی و تحلیل مکانیسمبینی اثرات مولکولهای دارویی، پیشاطلاعات برای شناسایی هدف 

هدف دارویی به مولکول یا پروتئینی    های دارویی است. ها در فرآیند توسعه دارو، شناسایی هدفشوند.یکی از اولین گاممی

تواند بر آن اثر بگذارد و باعث تغییر در فعالیت زیستی مرتبط با بیماری شود. بیوانفورماتیک  شود که دارو می اطلاق می

هایی ها یا پروتئینتوانند ژنهای داده ژنومی و پروتئومی، محققان میکند. با استفاده از پایگاهدر این مرحله نقش حیاتی ایفا می

  UniProtیا    GenBankای مانند  های داده های خاص نقش دارند، شناسایی کنند.به عنوان مثال، پایگاهرا که در بیماری 

های دارویی بالقوه توانند برای شناسایی هدفدهند که میهای ژنی و پروتئینی ارائه میای درباره توالیاطلاعات گسترده

ابزارهای بیوانفورماتیکی مانند  مورد استفاده قرار گیرند.     BLAST )Basic Local Alignment Searchهمچنین 

Tool  )توالی مقایسه  پروتئینی کمک میبه  و  در شناسایی شباهتهای ژنی  نقش مهمی  و  تفاوتکنند  و  های مولکولی  ها 

 UniProt Consortium. (2023)دارند.

 طراحی داروهای جدید با کمک بیوانفورماتیک 

های دارویی است که بتوانند با هدف تعامل کنند و اثر درمانی پس از شناسایی هدف دارویی، مرحله بعدی طراحی مولکول

سازی ساختارهای سازی مولکولی و مدلداشته باشند. بیوانفورماتیک در این مرحله نیز نقش کلیدی دارد. ابزارهای شبیه

طور خاص با هدف دارویی تعامل داشته  هایی را طراحی کنند که به کنند تا مولکولها به محققان کمک میبعدی پروتئینسه

های کاندیدا  یا اتصال مولکولی است. در این روش، مولکول  Dockingهای رایج در طراحی دارو،  باشند.یکی از روش

شود. ها بررسی می نشوند و میزان تطابق آسازی شده به سایت فعال پروتئین هدف متصل می صورت شبیهبرای دارو به 

گیرند.یکی دیگر ها مورد استفاده قرار میبرای انجام این تحلیل  Schrödinger Suiteو    AutoDockابزارهایی مانند  

توانند  ها میهای ژنومی و پروتئومی است. این داده های داروسازی، تحلیل دادهاز کاربردهای بیوانفورماتیک در پژوهش

مکانیسم درباره  ارزشمندی  درمان اطلاعات  به  بدن  پاسخ  و  بیماری  دهند.  های  ارائه  ابزارهای  (Morris, G.2009) ها 

مانند   داده   Bioconductorو    Galaxyبیوانفورماتیکی  تحلیل  و  پردازش  استفاده  برای  پروتئومی  و  ژنومی  های 

توان بیماری نقش دارند و چگونه می  های ژنی در یک توانند نشان دهند که کدام جهشهای ژنومی میشوند.برای مثال، دادهمی

توانند های پروتئومی میهمچنین داده (Gentleman, R،2003)ها را هدف قرار داد.  با استفاده از داروهای خاص این جهش

ها در پاسخ به درمان ارائه دهند.بیوانفورماتیک به محققان های دخیل در بیماری و تغییرات آناطلاعاتی درباره پروتئین

می مکانیسمامکان  تا  شبیهدهد  بالا  دقت  با  را  بیماری  مدل های  ابزارهای  کنند.  شبکهسازی  مانند سازی  زیستی  های 

Cytoscape   توانند ها میسازیکنند. این شبیه های کوچک کمک میها و مولکولها، ژنسازی تعاملات بین پروتئینبه شبیه

تواند به تغییرات در کل سیستم زیستی منجر شود.یکی از کاربردهای نشان دهند که چگونه تغییرات در یک مولکول می

هایی توانند مولکولهای زیستی، محققان میبینی عوارض جانبی داروها است. با تحلیل شبکهها، پیشسازیعملی این شبیه 

با (Shannon, P,2003)ها یا مسیرهای زیستی تعامل کنند، شناسایی کنند.طور ناخواسته با سایر پروتئینرا که ممکن است به 

هایی نیز همراه است. یکی از های داروسازی با چالش های چشمگیر، استفاده از بیوانفورماتیک در پژوهشوجود پیشرفت

های زیستی اغلب پراکنده و ناقص هستند و نیاز به استانداردسازی دارند.  ها است. داده ها، کیفیت و کمیت دادهاین چالش 

های این حوزه است.با  ها از دیگر چالش های پیشرفته برای تحلیل داده های زیستی و نیاز به الگوریتمدگی سیستمهمچنین، پیچی

های اخیر در هوش مصنوعی و یادگیری ماشینی، ابزارهای نظیری نیز وجود دارد. با پیشرفتهای بیاین حال، فرصت

کنند.ترکیب بیوانفورماتیک با  تر را فراهم می های پیچیدهشوند و امکان تحلیل دادهروز قدرتمندتر میبیوانفورماتیکی روزبه

 های داروسازی را به سطح جدیدی ارتقا دهد. تواند پژوهشدرمانی نیز میهای دیگر مانند نانوفناوری و ژن فناوری

 های پیش بالینی: آزمایش

می توانیم داده های مربوطه را به عنوان (  MLو الگوریتم های یادگیری ماشین )(  AIامروزه به کمک هوش مصنوعی )

ورودی ارسال کرده و خروجی بهینه ای همچون آنالیز ساختار شیمیایی داروها تا ویژگی های بالینی بیماران دریافت کنیم.در  



 

 

درصد از کل    1۳.۸به انجام رساندند مشخص شد که تنها  (  MITای که پژوهشگران مؤسسه فناوری ماساچوست )مطالعه

های مطالعات بالینی برای هر مولکول دارویی برای شوند. هزینهداروها موفق به طی کردن مرحله کارآزمایی بالینی می

شود. کاربرد هوش مصنوعی در داروسازی، افزایش  میلیون تا دو میلیارد دلار برآورد می  1۶0های داروسازی بین  شرکت

هزینه کاهش  همچنین   دارد و  پی  در  را  موفقیت  دارومیزان  است  های  ذکر  قابل  است.  یاری هوش مصنوعی  به  سازی 

ی بیشتر و تولید داروهای های درمانسازی، امکان ارائه گزینهعی در دارو جویی در زمان با استفاده از هوش مصنوصرفه 

شوند تا اثرات و ایمنی های حیوانی آزمایش میشده در مدل آورد. در این مرحله، ترکیبات شناساییتر را نیز فراهم می ارزان 

بر و پرهزینه باشد و نیاز به منابع انسانی و مالی قابل توجهی دارد.استفاده از  تواند زمانها بررسی شود. این مرحله میآن 

ابراهیم  )های آزمایشگاهی برای ارزیابی اثرات دارو بر روی موجودات زنده الزامی است.های حیوانی مختلف و روشمدل

 ( 1402نژاد ،

های انسانی برای ارزیابی ایمنی و اثر بخشی دارو است. این مرحله به چندین فاز  این مرحله شامل تستهای بالینی:آزمایش

 شود:  تقسیم می

 : ارزیابی ایمنی دارو در جمعیت کوچک. 1فاز  .1

 تر.: بررسی اثر بخشی دارو در گروه بزرگ2فاز  .2

 : مقایسه با داروهای موجود و بررسی اثرات جانبی.۳فاز  .۳

ها  های یادگیری عمیق، الگوریتمتواند به شناسایی اهداف جدید برای دارو کمک کند. با استفاده از تکنیکمصنوعی میهوش  

نشان داد که استفاده از هوش    2020های زیستی شناسایی کنند. یک تحقیق در سال  ای را در دادهتوانند الگوهای پیچیدهمی

پس از شناسایی (.Zhang et al., 2020های جدید مرتبط با سرطان کمک کند )تواند به شناسایی پروتئینمصنوعی می

های یادگیری ماشین با  تواند در شناسایی ترکیبات شیمیایی مناسب نقش مؤثری ایفا کند. الگوریتمهدف، هوش مصنوعی می

شوند، شناسایی اهداف متصل می   توانند ترکیباتی را که احتمالاً بههای کامپیوتری، میسازیهای تجربی و شبیه تحلیل داده 

بینی خواص ترکیبات شیمیایی و شناسایی داروهای جدید به  های عصبی برای پیشکنند. به عنوان مثال، استفاده از شبکه

هاست. بینی اثرات جانبی آنهای بزرگ در کشف دارو، پیشیکی از چالش (Goh et al., 2017سرعت در حال رشد است )

بینی اثرات جانبی کمک کند. تحقیقی نشان داد که تواند به پیشهای بالینی و تاریخچه داروها میهوش مصنوعی با تحلیل داده

هوش مصنوعی  (.Chen et al., 2019بینی کنند )توانند اثرات جانبی داروها را با دقت بالا پیشهای یادگیری ماشین میمدل

با استفاده از دادهسازتواند فرایندهای تولید دارو را بهینههمچنین می الگوریتمی کند.  های یادگیری های تولید و عملکرد، 

ها و  تواند به کاهش هزینهسازی شرایط تولید کمک کنند. این امر میبینی مشکلات احتمالی و بهینهتوانند به پیشماشین می

 (. Vogt et al., 2020زمان تولید کمک کند )

1. IBM Watson :های برجسته استفاده از هوش مصنوعی در کشف دارو، سیستم یکی از نمونهIBM Watson  

های مناسب کمک کند. این سیستم تواند به پزشکان در شناسایی درمانهای پزشکی و علمی میاست که با تحلیل داده

, IBMهای جدید کمک کند )ویژه در درمان سرطان مورد استفاده قرار گرفته و توانسته است به شناسایی درمانبه

2021 .) 

2. Insilico Medicine  :کند و های یادگیری عمیق برای کشف داروهای جدید استفاده می این شرکت از الگوریتم

، این شرکت اولین داروی  2019های نادر شده است. در سال  موفق به شناسایی ترکیبات جدید برای درمان بیماری

 (. Insilico Medicine, 2019روز از آغاز فرآیند کشف دارو معرفی کرد ) 46خود را پس از تنها 

۳. Atomwise  :استفاده می دارویی جدید  از هوش مصنوعی برای شناسایی و طراحی ترکیبات  کند. این شرکت 

Atomwise  کند و به  ها استفاده میبینی نحوه تعامل ترکیبات با پروتئینهای یادگیری عمیق برای پیشاز الگوریتم

 های مختلف کمک کرده است.شناسایی داروهای جدید برای درمان بیماری

 

 داروهای طراحی و تولید شده به کمک هوش مصنوعی 



 

 

 DSP-1181 داروی .1

   Sumitomo Dainippon Pharmaو  Exscientiaدهنده: شرکت توسعه

 ( OCDعملی )-بیماری هدف: اختلال وسواس فکری

DSP-1181   یکی از اولین داروهای است که کاملاً توسط هوش مصنوعی طراحی شده و وارد مرحله آزمایشات بالینی شده

سال   در  دارو  این  شرکت    2020است.  در  )  Exscientiaتوسط  مصنوعی  هوش  از  استفاده  در  پیشرو  شرکت  یک 

ماه انجام   12مدت زمان    توسعه یافت. طراحی این دارو تنها در  Sumitomo Dainippon Pharmaداروسازی( و  

های سنتی است. الگوریتم هوش مصنوعی با تحلیل میلیاردها سال در روش   5تا    4تر از زمان معمول  شد، که بسیار سریع

 عملی شناسایی کرد.-ای را برای درمان اختلال وسواس فکریترکیب شیمیایی و استفاده از یادگیری ماشینی، مولکول بهینه

 INS018_055 داروی .2

 Insilico Medicineدهنده:شرکت توسعه

 ( IPFبیماری هدف: فیبروز ریوی ایدیوپاتیک )

INS018_055  دارویی است که توسط شرکتInsilico Medicine   با استفاده از هوش مصنوعی طراحی شده است. این

دارو برای درمان فیبروز ریوی ایدیوپاتیک، یک بیماری ریوی نادر و کشنده، توسعه یافته است. الگوریتم هوش مصنوعی  

کند. این دارو در سال  ن این بیماری کمک میماه، مولکولی را شناسایی کند که به درما  1۸این شرکت توانست در عرض  

 بالینی شد.وارد مرحله پیش 2021

 

 Baricitinib. داروی ۳

 Eli Lillyدهنده:شرکت توسعه

 COVID-19بیماری هدف: آرتریت روماتوئید و 

Baricitinib  گیری  عنوان یک داروی ضدالتهابی برای درمان آرتریت روماتوئید توسعه یافت. اما در دوران همه در ابتدا به

COVID-19  ،های محاسباتی، کاربرد جدیدی برای این دارو شناسایی شد. هوش  با استفاده از هوش مصنوعی و پلتفرم

این دارو می التهاب و کاهش شدت عفونت ویروس  مصنوعی نشان داد که  مؤثر باشد.    SARS-CoV-2تواند در مهار 

تأیید   COVID-19را برای بیماران مبتلا به    Baricitinibاستفاده اضطراری از  (  FDAسازمان غذا و داروی آمریکا )

 کرد.

 Halicin داروی .4

 (MIT )Massachusetts Institute of Technologyدهنده:توسعه

 بیوتیک های مقاوم به آنتیبیماری هدف: عفونت

Halicin  نوآورانه بسیار  داروهای  از  آنتییکی  این  شد.  با کمک هوش مصنوعی کشف  که  است  توسط یک  ای  بیوتیک 

بیوتیک است. های مقاوم به آنتیشناسایی شد و قادر به کشتن انواع مختلفی از باکتری  MITالگوریتم یادگیری ماشینی در  

Halicin  حل  تواند راهاند، مؤثر است و میهای موجود مقاوم شدههایی که به درمانتوجهی در برابر عفونتطور قابلبه

 بیوتیکی فراهم کند.جدیدی برای بحران مقاومت آنتی

 EXS21546 داروی .5



 

 

 Exscientiaدهنده:شرکت توسعه

 های خاصبیماری هدف: سرطان  

EXS21546درمانی است که توسط شرکت  یک داروی ایمنیExscientia   با استفاده از فناوری هوش مصنوعی توسعه

های سرطانی طراحی شده است. هوش مصنوعی در  های خاص در سلول یافته است. این دارو برای هدف قرار دادن گیرنده

وارد فاز آزمایشات   2021در سال    EXS21546این فرآیند برای شناسایی بهترین ترکیبات شیمیایی به کار گرفته شد.  

 بالینی شد.

 Galcanezumab داروی .6

 Eli Lillyدهنده:شرکت توسعه

 بیماری هدف: میگرن 

Galcanezumab   یکی دیگر از داروهایی است که در طراحی آن از هوش مصنوعی استفاده شده است. این دارو برای

های هوش مصنوعی، محققان  تأیید شد. با استفاده از الگوریتم  FDAتوسط    201۸پیشگیری از میگرن توسعه یافت و در سال  

 های مرتبط با میگرن انجام دهند. گذاری دقیقی برای پروتئینتوانستند هدف

 

 

 نقش هوش مصنوعی در توسعه دارو  

سازی ترکیبات شیمیایی، ارزیابی ایمنی و اثر  توسعه دارو یکی از مراحل کلیدی در فرآیند کشف دارو است که شامل بهینه

در  ( AIتر نقش هوش مصنوعی )باشد. در این فصل، به بررسی دقیقهای بالینی میسازی برای آزمایشها و آماده بخشی آن 

های آن خواهیم پرداخت.توسعه داروها به طور کلی شامل  ها و ابزارهای مختلف، مزایا و چالشفرآیند توسعه دارو، تکنیک

 ( 1402پیشوا و همکاران ،)مراحل زیر است:

سازی ساختار شیمیایی سازی ساختار ترکیبات: پس از شناسایی ترکیبات شیمیایی مناسب، مرحله بعدی بهینهبهینه .1

 ها برای افزایش اثر بخشی و کاهش عوارض جانبی است.آن 

ها شوند تا ایمنی و اثر بخشی آن های حیوانی آزمایش میهای پیش بالینی: در این مرحله، ترکیبات در مدلآزمایش .2

 بررسی شود.

 های انسانی برای ارزیابی ایمنی و اثر بخشی دارو است.های بالینی: این مرحله شامل تستآزمایش .۳

های نظارتی های بالینی، دارو باید مجوزهای لازم را از سازمانسازی و نظارت: پس از موفقیت در آزمایشتجاری .4

 دریافت کند و سپس وارد بازار شود.

می   مصنوعی  بهینههوش  در  از  تواند  استفاده  شامل  فرآیند  این  کند.  ایفا  مؤثری  نقش  شیمیایی  ترکیبات  ساختار  سازی 

 های ساختاری و بیولوژیکی است.های یادگیری ماشین و یادگیری عمیق برای تحلیل دادهالگوریتم

این  :  )QSAR) )Quantitative Structure-Activity Relationshipهای  مدلهای مورد استفاده،  تکنیک .1

های یادگیری ماشین کنند. الگوریتمها کمک میبینی فعالیت بیولوژیکی ترکیبات بر اساس ساختار آن ها به پیشمدل

.,  Cherkasov et alها بپردازند )بینی اثر آن های ساختاری ترکیبات را تحلیل کرده و به پیشتوانند ویژگیمی

2014 .) 

های مولکولی و دینامیک مولکولی برای بررسی تعامل ترکیبات با اهداف  سازیهای کامپیوتری: شبیهسازیشبیه .2

توانند به پژوهشگران کمک کنند تا به ها میسازی شود. این شبیهها استفاده میسازی ساختار آن بیولوژیکی و بهینه



 

 

تواند منجر به بهبود اثر بخشی یا کاهش عوارض  سرعت متوجه شوند که کدام تغییرات در ساختار ترکیبات می

 جانبی شود.

های بالینی نقش داشته باشد. استفاده بینی ایمنی و اثر بخشی داروها قبل از ورود به آزمایشپیشتواند در  هوش مصنوعی می

 بینی اثربخشی داروها کمک کند. تواند به شناسایی عوارض جانبی و پیشهای بالینی میهای یادگیری ماشین و دادهاز مدل 

توانند با تحلیل های عصبی می های یادگیری ماشین مانند درختان تصمیم و شبکهمدلبینی عوارض جانبی:  های پیشمدل

الگوریتم(.  Kang et al., 2020های بالینی، عوارض جانبی احتمالی داروها را شناسایی کنند )داده  توانند با ها میاین 

بینی کنند که آیا داروهای جدید ممکن است عوارض های گذشته، الگوهای مشابه را شناسایی کرده و پیشاستفاده از داده 

 مشابهی داشته باشند یا خیر. 

های بالینی شده از آزمایشآوریهای جمعهای هوش مصنوعی برای تحلیل داده استفاده از الگوریتم  های بالینی:تحلیل داده

الگوهای جدید و پیشمی این تحلیلتواند به شناسایی  کند.  نتایج درمانی کمک  توانند به پژوهشگران اطلاعات ها میبینی 

 های مختلف بیماران ارائه دهند. تری در مورد تأثیرات داروها بر روی گروهدقیق

 سازی سازی و مدلشبیه  

ها و زمان توسعه دارو کمک کند. با استفاده تواند به کاهش هزینهسازی با استفاده از هوش مصنوعی میسازی و مدلشبیه

های بالینی بینی کنند و نتایج آزمایشتوانند رفتار داروها در بدن انسان را پیشپژوهشگران میای،  های رایانه سازیاز شبیه 

 سازی کنند.را شبیه

تواند کند و میسازی تعاملات مولکولی در سطح اتمی کمک میسازی دینامیک مولکولی: این تکنیک به شبیهمدل .1

پیش ) به  کند  کمک  بیولوژیکی  شرایط  در  داروها  رفتار  مثال،  (.  Friedrich et al., 2019بینی  عنوان  به 

بر روی پایداری   pHسازی دینامیک مولکولی، تأثیر تغییرات در دما یا  توانند با استفاده از مدل پژوهشگران می

 داروها را بررسی کنند. 

بینی نحوه متابولیسم و توزیع داروها  توانند برای پیشهای هوش مصنوعی میسازی فارماکوکینتیک: الگوریتممدل .2

های تجویز توانند به پژوهشگران کمک کنند تا دوزهای مناسب و زمانها میبینیدر بدن استفاده شوند. این پیش 

 داروها را تعیین کنند.

 های بالینی سازی طراحی آزمایشبهینه 

های پیشین و  های بالینی نقش مؤثری ایفا کند. با استفاده از دادهسازی آزمایشتواند در طراحی و بهینههوش مصنوعی می

سازی کرده و از منابع به بهترین نحو  های بالینی را بهینهتوانند طراحی آزمایشهای یادگیری ماشین، پژوهشگران میتکنیک

 استفاده کنند. 

های  ها و طراحی بهتر پروتکلبینی نتایج آزمایشسازی برای پیشهای شبیه: استفاده از مدلسازیسازی شبیهمدل .1

های واقعی، تأثیرات مختلف  توانند به پژوهشگران اجازه دهند تا قبل از اجرای آزمایش ها میسازیبالینی. این شبیه

 شرایط درمانی را بررسی کنند.

های  شده از آزمایشآوریهای جمع توانند برای تحلیل دادههای یادگیری ماشین می : الگوریتمهای بالینیتحلیل داده .2

توانند به پژوهشگران  ها میبالینی استفاده شوند تا الگوهای جدید و نتایج غیرمنتظر را شناسایی کنند. این تحلیل 

داشته  بالینی  نتایج  روی  بر  بیشتری  تأثیر  است  ممکن  عوامل  کدام  که  شوند  متوجه  تا  کنند  کمک 

 ( 1401اوغازیان،)باشند.

 

 استفاده از هوش مصنوعی در توسعه دارو مزایای متعددی دارد: 



 

 

های توسعه دارو را کاهش دهد. به  سازی فرآیندها، زمان و هزینه تواند با بهینههوش مصنوعی می  کاهش زمان و هزینه:

تواند زمان لازم برای کشف های هوش مصنوعی برای شناسایی ترکیبات امیدوارکننده میعنوان مثال، استفاده از الگوریتم

تواند زمان طراحی دارو را  داروهای جدید را به شدت کاهش دهد. در واقع، طبق گزارشی، استفاده از هوش مصنوعی می

 (. BenevolentAI, 2019درصد کاهش دهد ) ۳0تا 

ها را افزایش  بینیهای بزرگ و شناسایی الگوهای پیچیده، دقت پیشتواند با تحلیل دقیق دادههوش مصنوعی می  افزایش دقت:

اند  تواند به کاهش خطرات و عوارض جانبی در مراحل بالینی کمک کند. به عنوان مثال، تحقیقات نشان دادهدهد. این امر می 

بینی را به میزان قابل توجهی  تواند دقت پیشبینی عوارض جانبی میهای یادگیری ماشین در پیشکه استفاده از الگوریتم

 (. Chen et al., 2019افزایش دهد )

های بالینی و پژوهشی توانند به شناسایی الگوهای جدید در داده های یادگیری ماشین می: الگوریتمشناسایی الگوهای جدید

های بیماری و  تواند به درک بهتر مکانیزمها قابل شناسایی نباشند. این شناسایی میکمک کنند که ممکن است برای انسان

 ها منجر شود. بهبود درمان

 :هایی نیز وجود داردها و محدودیتبا وجود مزایای قابل توجه هوش مصنوعی، چالش

های هوش مصنوعی بسیار های مورد استفاده برای آموزش الگوریتمهای ناکافی و نامعتبر: کیفیت و کمیت دادهداده  .1

های نادرست منجر شوند. بینیتوانند نتایج را تحت تأثیر قرار دهند و به پیشهای ناکافی یا نامعتبر میمهم است. داده

بینی وجود دارد های ناقص یا قدیمی، امکان بروز خطاهای جدی در پیشبه عنوان مثال، در صورت استفاده از داده

(Vogt et al., 2020 .) 

های پزشکی و شخصی بیماران در کاربردهای هوش مصنوعی  مسائل اخلاقی و حریم خصوصی: استفاده از داده .2

ها به طور باید با رعایت اصول اخلاقی و حفظ حریم خصوصی انجام شود. به ویژه، نیاز به اطمینان از اینکه داده

 شوند، اهمیت دارد.قانونی و با رضایت بیماران استفاده می

الگوریتم .۳ به  الگوریتماعتماد  به  باید  پژوهشگران  آن ها: پزشکان و  و  کنند  اعتماد  در  های هوش مصنوعی  را  ها 

ها های درمانی خود به کار ببرند. این اعتماد نیاز به آموزش و درک صحیح از عملکرد این الگوریتمگیریتصمیم

 دارد. 

 

 

 نتیجه گیری  

ها شوند. این فناوری و بیوانفورماتیک به عنوان دو عامل کلیدی در تحول صنعت داروسازی و پزشکی شناخته می (  AIهوش مصنوعی )

انجامند. استفاده  کنند، بلکه به بهبود کیفیت و ایمنی محصولات دارویی نیز می نه تنها به تسریع فرآیندهای تحقیق و توسعه دارو کمک می 

از هوش مصنوعی در تمامی مراحل چرخه دارو، از کشف و طراحی گرفته تا تولید و پایش پس از ورود به بازار، به وضوح نشان  

بهینه دهد که چگونه می می به  ابزارها  این  به کمک  یافت.در مرحله کشف دارو، هوش  سازی فرآیندها و کاهش هزینه توان  ها دست 

سازی ترکیبات شیمیایی کمک ای پیچیده، به شناسایی اهداف دارویی جدید و بهینههای زیستی و شناسایی الگوهمصنوعی با تحلیل داده

دهد که به  درصد کاهش دهد و به محققان این امکان را می  ۳0تواند زمان لازم برای کشف داروهای جدید را تا  کند. این فرآیند میمی

بینی عوارض جانبی داروها  تواند در پیش سرعت به شناسایی و ارزیابی ترکیبات امیدوارکننده بپردازند. همچنین، هوش مصنوعی می

و شناسایی تعاملات دارویی کمک کند، که این موضوع به ویژه در مراحل بالینی اهمیت زیادی دارد.بیوانفورماتیک نیز به عنوان یک  

توانند به  کمک بیوانفورماتیک، محققان می کند. با  های ژنومی و پروتئومی، نقش حیاتی ایفا می ابزار ضروری در شناسایی و تحلیل داده 

ها به  ها بپردازند و این اطلاعات را در طراحی داروهای جدید به کار ببرند. این تکنیکهای مرتبط با بیماریها و پروتئینشناسایی ژن

هایی نیز  های نوآورانه دارند، بسیار مؤثر هستند.با این حال، چالش حل العلاج، که نیاز به راه های نادر و صعب ویژه در درمان بیماری

های هوش  های مورد استفاده برای آموزش الگوریتم ها، کیفیت و کمیت داده ها توجه شود. یکی از این چالش وجود دارد که باید به آن

های درمانی را تحت  گیریهای نادرست منجر شوند و در نتیجه، تصمیمبینیتوانند به پیش های ناقص یا نامعتبر میمصنوعی است. داده 



 

 

ها در این زمینه بسیار مهم است.مسائل اخلاقی و حریم خصوصی  تأثیر قرار دهند. بنابراین، نیاز به استانداردسازی و اعتبارسنجی داده 

های پزشکی و شخصی بیماران باید با رعایت اصول اخلاقی و با رضایت کامل بیماران ها هستند. استفاده از داده نیز از دیگر چالش 

های هوش مصنوعی در  کند، بلکه به افزایش اعتماد به سیستمانجام شود. این امر نه تنها به حفظ حریم خصوصی بیماران کمک می

رو است. پزشکان  های هوش مصنوعی یکی دیگر از موانع پیش شود.علاوه بر این، اعتماد به الگوریتمفرآیندهای درمانی نیز منجر می 

های بالینی به کار ببرند. این اعتماد نیاز به آموزش و درک  گیریها را در تصمیم ماد کنند و آن ها اعت و پژوهشگران باید به این الگوریتم

 برداری کنند. ها بهرهها دارد تا بتوانند به درستی از آن درست از عملکرد این الگوریتم
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