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 چکیده 
دهه زمان    کیاز    شیو با نرخ شکست بالا است که معمولاً ب  نهیبر، پرهززمان  اریبس  یاکشف و توسعه دارو، پروسه  یسنت  ندیفرآ

،    نیماش  یریادگی   ژهیو به و   یهوش مصنوع   ،یقدرت پردازش  شیها  و افزادادهدارد. با ظهور کلان  ازین  هیدلار سرما  اردهایلیو م

ابزار عنوان  ا  یبرا   نیرآفتحول   یبه  بر  اچالش  نیغلبه  هدف  است.  شده  مطرح  ارائه    نیها  ساختار  کیمقاله،  بر   افتهیمرور 

ح  نینو  یمحاسبات   یهاک یتکن چرخه  در  استفاده  ا  اتیمورد  در  است.  دارو  رو  نیکشف  هوش   یکردهایپژوهش،  مختلف 

  ی نیبشی، پ   یمجاز  یغربالگر  رینظ  ییدهاکاربر  یبرا  یعصب  یهاو شبکه    قیعم  یریادگی شده،  نظارت  یریادگیشامل    یمصنوع 

  ی موجود از منظر مهندس  یدی کل  ی هاچالش  ن،ی. همچنرندی گیقرار م   سهیو مقا  یدارو از نو مورد بررس  ی خواص دارو  و طراح

نتا  هاتمیالگور  یریپذمیها  و تعممدل  یریرپذیتفس  ت،یفیباک  یها از جمله کمبود داده  وتر،یکامپ   یسبرر  جیبحث خواهد شد. 

م مدل  دهد ینشان  ادغام  فرآ  ی محاسبات  ی هاکه  هز  تواندیم   ،یی دارو  ی ندهایبا  و  طور   قیتحق  یهانهیزمان  به  را  توسعه  و 

 کاهش دهد.  یر یچشمگ

 

 .یمجاز یغربالگر  ،یمحاسبات  یمیش ق،یعم یریادگیکشف دارو،   ، یهوش مصنوع کلیدی:   کلمات

 

  همقدم -1
  یسنت  ندیمواجه شده است. فرآ  هیو بازگشت سرما  یوربهره  نهیدر زم  یبزرگ  یهابا چالش  ریاخ  یهادر دهه  یصنعت داروساز

  ن، یانگیکه به طور م  دهدیاست. برآوردها نشان م  نهیبر و پرهززمان  ده،یچ یپ   اریبس  یاپروسه  د،یجد  یدارو  کیکشف و توسعه  

  اردیلیم  ۲.۶بالغ بر    یانهیو هز   بردیسال زمان م   1۵تا    1۰  ن یشگاه تا ورود به بازار، بیاز مرحله آزما  د یجد  یدارو  کیتوسعه  

 ار یصنعت بس  نیآور، نرخ شکست  در اسرسام  یهانهی. علاوه بر هز(DiMasi et al., 2016) دهدیدلار را به خود اختصاص م

  ی عدم اثربخش  لیبه دل  شوند،یم   ینیبال  یهاشیکه وارد مرحله آزما  ییدارو  یدرصد از نامزدها  ۹۰حدود    کهی طوربالا است؛ به

 . (Sun et al., 2022)خورندیبالا شکست م تیسم ای

روش  یناکارآمد  نیا رو  ازی ن  ،یسنت  یهادر  ب  یمحاسبات  ن ینو  یکردهایبه  پ   ش یرا  پ   ش یاز  با  است.  کرده    شرفت یآشکار 

توال   " بالاتوان "   یهای تکنولوژ  عظ  ،ی کیژنت  یاب ییو  داده  یمیحجم  تحل  دیتول  یی ایمیو ش  یکیولوژیب  ی هااز  است که    لیشده 

داده  شناخته حجم از داده، که اغلب تحت عنوان کلان   نیخارج است. ا   انسانو ذهن    کیکلاس  یآمار  یهاها از توان روش آن 

 Vamathevan)فراهم کرده است  نیماش یریادگیو    یهوش مصنوع  یهاکیتکن یریبه کارگ یرا برا یبستر مناسب شود،یم

et al., 2019) . 

  یالگودر فضا  یچندهدفهو بازشناس  یسازنهیمسئله به  کیبه عنوان    توانیمسئله کشف دارو را م  وتر،یکامپ  یمهندس  دگاهید  از

کورکورانه   یبالقوه است که جستجو  ییدارو مولکول  6010از    ش یشامل ب  یی ایمیش  یدر نظر گرفت. فضا  یی ایمیبزرگ ش  اریبس

،    قیعم  یریادگی  یهاروش  ژهیوبه  ،ی هوش مصنوع   یهاتمی. الگور(Polishchuk et al., 2013)است  رممکنیدر آن عملاً غ 



 

۲ 

 

و  لیپتانس  نیا استخراج  با  که  دارند  ساختارها  دهیچیپ   یهایژگیرا  خواص   ی فضا  ، یمولکول  یاز  و  کرده  محدود  را  جستجو 

 .کنند ینیبشیرا با دقت بالا پ  ییدارو

کشف دارو را از    م یمولد، پارادا  یهاگراف  و مدل  یعصب  یها شبکه  رینظ  ی عصب  یهاشبکه  نینو  یهایمعمار  ر،یاخ  ی هاسال  در

  کیمقاله، ارائه  نی. هدف ا( Chen et al., 2018)اندداده رییتغ "بر داده  ی مبتن یطراح"به  " یکیزیبر قواعد ف یمبتن یطراح"

محاسبات تکن  ی مرور  مصنوع   یهاکیبر  هوش  ک  یمختلف  زنج  هاست  مختلف  مراحل  غربالگر  رهیدر  جمله  از  دارو،    یکشف 

 . رندیگیمورد استفاده قرار م تیسم ینیب شیدارو از نو و پ  یطراح ،یمجاز

 

 ی محاسبات یهاروش  یبنددسته  -2
با  یهوش مصنوع   یریکارگبه   یبرا ابتدا  بازنما  دیدر کشف دارو،  اساس    یمولکول  ییمسئله  بر  حل شود و سپس مدل مناسب 

انتخاب گردد. ا تبد  یبخش به بررس  ن یحجم داده و نوع مسئله    سه یپردازش و سپس مقاقابل  یهاها به دادهمولکول   لینحوه 

 .پردازدیم قیو عم کیکلاس یهاروش

 

 از مولکول تا بردار   ،هاداده  ییبازنما  -1-2

است.   هاتمیالگور یفهم براقابل ی اضیگسسته به فرمت ر  ییا یمیساختار ش لی، تبد  کیموانفورماتیدر ش یاصل ی هااز چالش یکی

 :ها وجود داردداده یی بازنما یبرا ی اصل کردیدو رو  ،یبه طور کل

   مانند) شودیم  یکدگذار  یخط  یرشته متن  کیروش، ساختار مولکول به صورت    نیدر ا  بر رشته: یمبتن  ییبازنما •

CCO   کارآمد است اریبس  یعیپردازش زبان طب یهامدل یروش برا نیا .(اتانول یراب(Weininger, 1988). 

ها به عنوان گراف است که در آن اتم  کی  یعیمولکول به طور طب  کی  ،ی اضیر  دگاهی از د  بر گراف:  یمبتن  ییبازنما •

و    کندیرا حفظ م  یاطلاعات ساختار  نیتریغن   ییبازنما   ن ی. اشوندیدر نظر گرفته م    الیبه عنوان    وندها یگره  و پ 

 گراف  است.  ی عصب یهاشبکه یاصل یورود

 

 کی کلاس  نیماش  یریادگی  -2-2

ها عمدتاً بر  روش  نیصنعت بودند. ا  یی استاندارد طلا  نیماش  یریادگی  کیکلاس  ی هاتم یالگور  ق،یعم  یریادگیاز ظهور    ش یتا پ 

تعداد    ، یمولکول )مانند وزن مولکول  ییایمیش-یکیزیخواص ف  دی که ابتدا با  یمعن   نیدارند؛ به ا  هیتک  « یدست  یژگ یو  ی»مهندس

 .بردار اثرانگشت  به مدل داده شود کی  الب( محاسبه شده و در قرهیها و غ حلقه 

 .موثر است اریمحدود بس یها( با دادهیرسمیغ /ی)مانند سم  یی دوتا یبندمسائل طبقه یبرا : بانیبردار پشت نیماش •

تصادف • دل  تمیالگور  نیا  :یجنگل  جلوگ  یزینو  یها داده  تیریمد   تیقابل  لیبه  ب  یری و  از   یکی،    برازششیاز 

 . (Svetnik et al., 2003)بوده است   ییدارو  تیفعال ی نیبشیها در پ روش نیترمحبوب 

عملکرد خوب روبالاتر آن  یریرپذیتفس  ک،یکلاس  یهاروش  یاصل  تیمز از چند هزار   یهادادهمجموعه   یها و  کوچک )کمتر 

 نمونه( است. 

 

 یی بازنما  یر یادگیبه    میپارادا  ر ییتغ  ،قیعم  یریادگی  -3-2

افزا داده  شیبا  روش  ییایمیش  یهاحجم  پد   کیکلاس  یها،  شدند.    دهیدچار  عملکرد  ن  قیعم  یریادگیاشباع  حذف  به   ازی با 

مهم مولکول را  یهایژگیخود و ی روش، شبکه عصب ن یکرد. در ا  یرا معرف  « ییبازنما یریادگی» کرد یرو ، یدست ی ژگیو  یمهندس

 .کندیخام استخراج م یهااز داده
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غ   یسازمدل  یبرا  :قیعم  یعصب  یهاشبکه • ش  نیب  دهیچ یپ   یرخطیروابط  ب  ییایمیساختار  خواص   ی ک یولوژیو 

 .(Hinton et al., 2012)شوندیاستفاده م

فعل  نیترشرفته یپ   یمعمار  نیا  گراف:  یعصب  یهاشبکه • شبکه   یابزار  است.  دارو  کشف  با    یعصب  ی هادر  گراف 

کل    یبرا  ی غن  یژگیبردار و  کیکرده و    یآورها را جمع اتم  یگی اطلاعات همسا   ام«یپ   یکار»پاس  زمیاستفاده از مکان

م دادهسازدیمولکول  نشان  مطالعات  که  .  پ GNNاند  در  کوانتوم  ینی بشیها  برهم  ی خواص  داروو    ن یپروتئ-کنش 

 .(Gilmer et al., 2017)دارند یقبل یهافراتر از تمام روش یعملکرد

 

 تا خلق دارو  ی: از غربالگرنینو  یکاربردها -3
 ن یاست. ا  افتهی  رییبه فاز »مولد« تغ  «یلیدر کشف دارو از فاز »تحل  یکاربرد هوش مصنوع   ق،یعم  یریادگی   یهابا بلوغ روش

 .دفع و سمیتخواص  ینیبشیو پ  یمجاز یدارو از نو، غربالگر ی: طراحپردازدیم  ی بخش به سه کاربرد اصل

 

 مولد   یهادارو از نو با مدل  یطراح  -3-1

غربالگر  یسنت  یهاروش بر  معمولاً  دارو  متک  یهاکتابخانه  یکشف  فضا  یموجود  اما  ب  ییایمیش  یبودند،   6010از    شیشامل 

جستجو در انبار کاه،    یمعکوس، به جا  یکردیمولد  با رو  یها است. مدل  رممکنیها غ همه آن   یمولکول ممکن است که بررس

 .سازندیخودِ سوزن را م

فضامدل  نی ا  خودکار:  یرمزگشا-رمزنگار • ش  ی ها  به    ییایمیگسسته  با  کنندیم  لی تبد  وستهیپ   یفضا  کیرا   .

ا در  ترک  دیتول  یدی جد  یهامولکول   توانیم  ،یبردار  یفضا  نیحرکت  خواص  که  گومز  یبیکرد  و    یبومبارل-دارند. 

م از  استفاده  که  دادند  نشان  تا    لکولمو  ی سازنهیبه  ندیفرآ  تواندیهمکاران  -Gómez)کند  ترع یسر  ٪۷۰۰را 

Bombarelli et al., 2018) . 

تخاصم  یهاشبکه • ا  :یمولد  )تول  ،یمعمار  نیدر  شبکه  تفک  دکنندهیدو  م کنندهکیو  رقابت  هم  با  .  کنندی( 

دهد.    صیها را تشخبودن آن  ی جعل  کند یم   ی سع  کننده کیبسازد و تفک  ی واقع  یهامولکول  کند یم  یسع   دکنندهیتول

 ,.Kadurin et al)مطلوب است  ییبا اعتبار بالا و خواص دارو  د یجد  ییایمیش  یساختارها   دیرقابت، تول  نیا  جهینت

2016). 

 

 هوشمند  یمجاز  یغربالگر  -2-3

خاص متصل    ینیهدف پروتئ  کیاست که به    یی هاآن  افتنی  یبرا  بیترک  هاون یلیم  یوتریکامپ  یابیارز  ندیفرآ  یمجاز  یغربالگر

 کند هستند.  اری( بسیمولکول کینامی)مانند د  قیدق  ی کیزیف یهایسازهی. شبشوندیم

کنش  روش، برهم  نیکنند. در ا  عیرا تسر  ندیفرآ  نیاند ا، توانسته   یکانولوشن  یعصب  یهاشبکه   ژهیوبه  ق،یعم  یریادگی  ی هامدل

  کردیرو  نی. اکندیم  ینیبشی و شبکه احتمال اتصال را پ   شودیبه شبکه داده م  یبعدسه   ریتصو  کیبه صورت    نیدارو و پروتئ

 . (Wallach et al., 2015)داده است شیافزا یتوجهبه طور قابل  کیکلاس  یازدهیامترا نسبت به توابع  ینیبشیدقت پ 

 

 ک ینتیخواص فارماکوک  ینیبشیپ  -3-3

دلا  یکی فازها  یاصل  لیاز  در  داروها  توز  ،ی نیبال  یشکست  جذب،  به  مربوط  سم  سم،یمتابول  ع،یمشکلات  و  است.   تیدفع 

 است.  نهیپرهز اریبس شگاهیخواص در آزما نیا ینیبشیپ 

شبکه   ک ی  ت،یهر خاص  یمدل برا  کیآموزش    یاند. به جاموفق عمل کرده  اریبس  نجایدر ا  یافه یچندوظ  یریادگی  ی هاتم یالگور

را    تیو حلال  یکبد  تی)مثلاً سم  تیخاص  نیبزرگ همزمان چند  یعصب اردیگیم  ادیدر آب(  باعث م   نی.  از    شودیکار  مدل 
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 Ramsundar et)ارائه دهد  یترقیدق ینیبشیدارند، پ   یکه داده کم   یخواص  یراب  ی ها استفاده کرده و حتداده  نیاشتراکات ب

al., 2015) . 

 

 نده یآ ریباز و مس یهاچالش  -4
روبرو است. از    یجد  ی در چرخه کشف دارو همچنان با موانع فن  ی ادغام کامل هوش مصنوع   کننده،رهیخ  یهاشرفتیپ   رغمیعل

 عبارتند از: یسه چالش اصل وتر،یعلوم کامپ  دگاهید

 آن   تیفیکمبود داده و ک  -1-4

  یشگاهیآزما  یهادار در دسترس است، در کشف دارو دادهبرچسب  ریتصو  هاون یلیکه م  نیماش  یینایمانند ب  ییهابرخلاف حوزه 

  ینامتوازن  عیتوز  ایهستند    ز ینو  یدارا  یعموم  یهاگاهیموجود در پا  یهااز داده   یاریو گران هستند. بس  ابیکم  اریبس  تیفیباک

 .است( رفعالیغ   یهاکمتر از مولکول  اری سفعال ب یهادارند )تعداد مولکول

تکن ندهیآ  یهاحل راه از  استفاده  نمونه  یریادگی  یهاکی:  و    یهابا  مدل  یبرا   ی انتقال  یریادگی کم   با    ی هاآموزش  قدرتمند 

 . (Altae-Tran et al., 2017)است ی فعل  یموضوعات پژوهش  نیتراز داغ یک یمحدود،   یهاداده

 

 ها مدل  ی ریرپذیتفس  -2-4

مانند    قیعم  ی عصب  یهاشبکه  س  ک یاغلب  م   اه«ی»جعبه  براکنندیعمل  مدل    ستین  ی کاف  ، ییدارو  دانیمیش  کی  ی.  که 

 ی ریرپذیشده است. عدم تفس  تیباعث سم  رساختار«یبداند »چرا« و »کدام ز  د یاست؛ او با  «یمولکول »سم  کیکند    ینیبشیپ 

 .است یبه هوش مصنوع  ینیاعتماد متخصصان بال یبرا یمانع بزرگ

مهم مولکول   یهاکردن بخشمدل را با برجسته   ماتیکه بتوانند تصم   ریتفسقابل  یهوش مصنوع   یها: توسعه روشندهیآ  ریمس

 . (Jiménez-Luna et al., 2020)است یکنند، ضرور هی( توجAttention  یهاسمی)مانند مکان

 

 ع یخارج از توز  ی ریپذمیتعم  -3-4

رو  نیماش  یریادگی  یهامدل م  ییهاداده  یمعمولاً  داده  کنندیخوب عمل  دارو،    یآموزش  یهاکه مشابه  اما در کشف  باشند. 

که    یی اغلب در مواجهه با ساختارها  ی فعل  یهااست. مدل  ییایمیناشناخته ش  یدر فضاها  دیکاملاً جد  یهاهدف کشف مولکول

 .(Guedj et al., 2022) شوندیعملکرد م  د یفاصله دارند ، دچار افت شد یآموزش یهابا داده ییایمیاز نظر ش

 

 یریگجه ینت -5
که    دهدینشان م  ها ی کشف دارو داشت. بررس  ندیفرآ  عیدر تسر  یهوش مصنوع   نینو  یهاکی بر کاربرد تکن  یمقاله مرور  نیا

 .است ریناپذ محور« اجتناب داده یهابر آزمون و خطا« به »روش یمبتن  یهاگذار از »روش 

مدل  یعصب  یهاشبکه  رینظ  ییها ک یتکن و  پتانس   یهاگراف  سال  لیمولد،  از  دارو  توسعه  زمان  ماهکاهش  به  کاهش  ها  و  ها 

  ت یریها و مدمدل  یریرپذیتفس  رینظ  یمهندس  یهادر گرو غلبه بر چالش  یی نها  تیحال، موفق  ن یرا دارا هستند. با ا  هانهیهز

م  یهاداده نظر  به  است.  گرو همکار  نیا  ندهیآ  رسدیپراکنده  در  کامپ  نیب  کینزد  یحوزه  علوم    وتریمهندسان  دانشمندان  و 

 .( باشدنیماش یریادگی و   یکیزیدانش ف بی)ترک ی دیبریه یهامدل جادیو ا یستیز

 

 

 

 



 

۵ 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 مراجع 
 

 

Altae-Tran, H., Ramsundar, B., Pappu, A. S., & Pande, V. (2017). Low data drug discovery with one-shot 

learning. ACS central science, 3(4), 283-293.  

Chen, H., Engkvist, O., Wang, Y., Olivecrona, M., & Blaschke, T. (2018). The rise of deep learning in drug 

discovery. Drug discovery today, 23(6), 1241-1250.  

DiMasi, J. A., Grabowski, H. G., & Hansen, R. W. (2016). Innovation in the pharmaceutical industry: new 

estimates of R&D costs. Journal of health economics, 47, 20-33.  

Gilmer, J., Schoenholz, S. S., Riley, P. F., Vinyals, O., & Dahl, G. E. (2017). Neural message passing for 

quantum chemistry. International conference on machine learning,  



 

۶ 

 

Gómez-Bombarelli, R., Wei, J. N., Duvenaud, D., Hernández-Lobato, J. M., Sánchez-Lengeling, B., Sheberla, 

D., Aguilera-Iparraguirre, J., Hirzel, T. D., Adams, R. P., & Aspuru-Guzik, A. (2018). Automatic 

chemical design using a data-driven continuous representation of molecules. ACS central science, 4(2), 

268-276.  

Guedj, M., Swindle, J., Hamon, A., Hubert, S., Desvaux, E., Laplume, J., Xuereb, L., Lefebvre, C., Haudry, Y., 

& Gabarroca, C. (2022). Industrializing AI-powered drug discovery: Lessons learned from the 

patrimony computing platform. Expert Opinion on Drug Discovery, 17(8), 815-824.  

Hinton, G., Deng, L., Yu, D., Dahl, G. E., Mohamed, A.-r., Jaitly, N., Senior, A., Vanhoucke, V., Nguyen, P., & 

Sainath, T. N. (2012). Deep neural networks for acoustic modeling in speech recognition: The shared 

views of four research groups. IEEE Signal processing magazine, 29(6), 82-97.  

Jiménez-Luna, J., Grisoni, F., & Schneider, G. (2020). Drug discovery with explainable artificial intelligence. 

Nature Machine Intelligence, 2(10), 573-584.  

Kadurin, A., Aliper, A., Kazennov, A., Mamoshina, P., Vanhaelen, Q., Khrabrov, K., & Zhavoronkov, A. 

(2016). The cornucopia of meaningful leads: Applying deep adversarial autoencoders for new molecule 

development in oncology. Oncotarget, 8(7), 10883.  

Polishchuk, P. G., Madzhidov, T. I., & Varnek, A. (2013). Estimation of the size of drug-like chemical space 

based on GDB-17 data. Journal of computer-aided molecular design, 27(8), 675-679.  

Ramsundar, B., Kearnes, S., Riley, P., Webster, D., Konerding, D., & Pande, V. (2015). Massively multitask 

networks for drug discovery. arXiv preprint arXiv:1502.02072.  

Sun, D., Gao, W., Hu, H., & Zhou, S. (2022). Why 90% of clinical drug development fails and how to improve 

it? Acta Pharmaceutica Sinica B, 12(7), 3049-3062.  

Svetnik, V., Liaw, A., Tong, C., Culberson, J. C., Sheridan, R. P., & Feuston, B. P. (2003). Random forest: a 

classification and regression tool for compound classification and QSAR modeling. Journal of chemical 

information and computer sciences, 43(6), 1947-1958.  

Vamathevan, J., Clark, D., Czodrowski, P., Dunham, I., Ferran, E., Lee, G., Li, B., Madabhushi, A., Shah, P., & 

Spitzer, M. (2019). Applications of machine learning in drug discovery and development. Nature 

reviews Drug discovery, 18(6), 463-477.  

Wallach, I., Dzamba, M., & Heifets, A. (2015). AtomNet: a deep convolutional neural network for bioactivity 

prediction in structure-based drug discovery. arXiv preprint arXiv:1510.02855.  

Weininger, D. (1988). SMILES, a chemical language and information system. 1. Introduction to methodology 

and encoding rules. Journal of chemical information and computer sciences, 28(1), 31-36.  

 


