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 چکیده

  ی دارو   ک ی در    ی گذار ه ی حال، سرما   ن ی . با ا گذارد ی م   ر ی بر بازار دارو تأث   ی ر ی و به طور چشمگ   دهد ی قرار م   ر ی مختلف سلامت انسان را تحت تأث   ی ها دارو جنبه   ی کشف و توسعه   مقدمه: 

 . و سخت است   ده ی چ ی چالش پ   ک ی دارو    ی و توسعه   ق ی تحق   ده ی چ ی و پ   ی طولان   ند ی فرا   ل ی اغلب به دل   د ی جد 

فراوان و با ابعاد بالا ظاهر شده است. رشد    ی ها داده   ل ی و تحل   ه ی در تجز   شرو ی پ   ی به عنوان ابزار   را  ی اخ   ی هوش مصنوع   وتر، ی افزار کامپ و سخت   ی تجرب   ی تکنولوژ   شرفت ی با پ  ها: روش 

 . کند ی فراهم م   یی و دار   ی و توسعه   ق ی در تمام مراحل تحق   ی هوش مصنوع   ی ر ی را در به کارگ   یی ا ی مزا   ی ست ی ز   ی ها در اندازه داده   ی انفجار 

مدل خود را از    یدهند و پارامترها  صی ها را تشخمختلف داده  یهایژگیو  ج یبه تدر   توانندیم  قیعم  یریادگیو    نیماش  یر ی ادگیانسان،    یریادگیمشابه مدل    ها: یافته

 . شود لیمدل معتبر تشک کیکه   یمداوم به روز کنند تا زمان یتکرارها قیطر

و توسعه    ق ی خاص آنها را در مراحل مختلف تحق   ی . سپس، کاربردها شود ی کشف دارو آغاز م   ی نه ی در زم   ی هوش مصنوع   ج ی را   ی ها کوتاه بر مدل   ی مقاله با مرور   ن ی ا   گیری: نتیجه

هوش   ی عمده  ی ها ت ی محدود   ت، ی . در نها دهد ی به طور خلاصه مورد بحث قرار م   ، یی در بازار دارو  رات ی و تأث   ی ن ی بال   ش ی پ  قات ی دارو، تحق   ی مانند کشف هدف، کشف و طراح   ، یی دارو 
 . مورد بحث قرار گرفته است   یی دارو   ی و توسعه   ق ی در تحق   ی مصنوع 

  قیعم یریادگی ن؛یماش یریادگی ؛یدارو؛ هوش مصنوع یطراح واژگان کلیدی: 

 
(:  813)  43؛  1404مجله دانشکده پزشکی اصفهان  .  یی در علوم دارو  یهوش مصنوع  گاهیجا  .دیحم  ، باخردم یمحمدابراه  ی، دلزنده ندامانهی مرض  یثنائ  ارجاع: 

451-462 . 

 

 مقدمه

 نیاسععجا ا ا ا  یاتیح  یسععت ج جنا   یبرا  دیجد  یداروها  یتوسعع  

کشععد و یسععاط لوط   نیبر اسععجا اب چ دندو ز ان  ن یپرهز  ندایفر

  ی حع  لراحابنبود در  ر  (.2ا  1)دارد    نع یدلار هز  اردیع ی   کیعاز    شیب 

و آن را در   هداهعا را کعاهش دنع یهز  نیا  یادیعتوا عد تعا حعد زیدارو  

  دارو   توسعع   و  تحقیق  ف  ی  یز ین  دیگرا عبارت  ب   تر کند.دسععسر 

(R&Dیعاز نعد  )  کردن  کوتعاه  برای  وریبنره  توجع   قعابع   بنبودهعای 

   عا نعد   هعاییفنعاوری  .(3)  اسعععج  دارو  توسععع ع   هزینع   و ز عان  یدرخع 

  توان  با  بربالگری اRNA (RNA-seq)  یابیتوالی  شعبه ا  فار اکولوژی

 جعازی    بربعالگری  یعا  اHTS(  High throughput screening)  بعالا

(Virtual screening )VS همچنین   و  جعدیعد  اهعدا   کشععع  همگی  

 این  وجودا  این با.  (5ا 4) ا دکرده  تسریع  حدودی تا  را  جدید  داروهای

  جدید   داروهای کشعع  ف  ی  رو د  در   نمی  قش  درت  ب   هافناوری

  ی توسع     پیشعبرد  برای  جدید  فناوری  ب    بر ی  یاز  بنابراینا.  ا دداشعس 

 . دارد  وجود  داروها

(  Computer-aided drug designیا   )دارو ب  کمک را  یلراح

CADD   ثالی از زیسعج فناوری وابسعس  ب  کا ویوتر اسعج ک  بسعیاری 

(. ۷ا 6از  شهتت تولید و کش  داروهای جدید را ح   موده اسج )

 Artificial صعنوعی )  هوش هاادسعسگاه   حاسعباتی قدرت  افزایش  با

intelligence  )AI   بینی پیش  و  پردازش  یعادییریا  در  توا عایی  دلیع   بع  

  هعای اسعععج. داده  یرفسع   قرار  اسعععسهعاده  التععات  ورد  ا بوه   قعادیر

   نابع  از دار دا  پیچیدیی و   اهمگو ی از  بالایی  سطح  ک  پزشهیزیسج

  هعای داده   خس  ا  هعایپ سهرم  از  omics  هعایداده  جم ع   از   خس  ا

  تولید   هایداده شععیمیایی و یا بیولوژیهی  هایآز ایشععگاه از آز ایشععی

 مروری مقاله 

http://jims.mui.ac.ir/
https://orcid.org/0000-0002-4313-9649
https://orcid.org/0009-0005-2713-4126
https://orcid.org/0000-0002-6740-4267


 

 

 
http://jims.mui.ac.ir 

 انو همکار یثنائ هیمرض ییدر علوم دارو یمصنوعهوش 

 452 1404 ریاول ت یهفته /813 یشماره/  43سال –مجله دانشکده پزشکی اصفهان 

   صعنوعی   هوش از.  آیند ی  دسعجداروسعازی ب   هایشعرکج  توسع  شعده

  هعای داده  از  عظیم  حجم  این  در  بعالقوه  الگوهعای  یعادییری  برای  توان ی

  های دالش و  هافرصععج   سیج   در  و کرد  اسععسهاده پزشععهی زیسععج

 توا ایی  دلی   ب  .آورد  ار غان  ب   داروسعععازی  صعععنایع  برای را  جدیدی

 درک  برای   رتب   پزشععهی زیسععج  هایداده از  اسععسهاده در AI  بالای

  هوش  شععیمیاییا  واکنش  فضععاهای  و بیولوژیهی  پیچیده  هایسععیسععسم

  دارو از جم     توسع    و  تحقیق    راح   تمام  بر  ا قتبی  تأثیری   صعنوعی

  بع    کمعک  کودعکا و همچنین  هعای ولهوط  و  هعاپروتئین  روی  بر  تحقیق 

در حاط  اسعج.    داشعس فروش   از  پس  ظارت  و  بالینی  آز ایشعات  لراحی

  ی ندها یها را در فرآسمیالگور نیا  یداروسعاز  یهاشعرکج  برخی حاضعر

 نیبا ا  افس یتوسععع      یداروها (.8)کنند  یادبام    خود  یدارو  یلراح

بعع  DSP-0038و     EXS21546اDSP-1181هععاا  ععا ععنععد  روش ا 

عوا      دیدر تول AI  ی(ا ک  اثربخشعع9)  ا ددهیرسعع  ینیبال  یهاشیآز ا

   .دکنی   اثباترا    ناسچ یدر ا 

  یادییری   شععا   عمدتاً  ز ین   این در   صععنوعی  هوش  هایتهنیک

( )  یععادییری  وMachine learning  ) ML ععاشعععینی   Deepعمیق 

learning  )DL  رویعهعر    دو  هعر.  شعععو ععد عیML  و  DL    حععاوی

 و  کشعع   هد ا  اعسبارسععنجی و کشعع  هایی هسععسند ک  درالگوریسم

 از  کع   جعایی  دار عدا   قش  بعالینی  پیش  دارویی  تحقیقعات  و  داروا  لراحی

  اسعععسهعاده    خس    هعایداده  هعایویژیی  تح یع   و  تجزیع   برای  آ نعا

  اسسهاده   هایاز جنب   بر برخی   روری بررسیا این در  بنابراینا .شود ی

 .(10دارویی خواهیم داشج ) ع وم در  صنوعی  هوش از

 مصنوعی  هوش  اولیه  مفاهیم

 1956 سععاط در دارتموث  کنهرا س در بار  اولین  صععنوعی  هوش

 توا ایی  ها اشعین  ب  ک   شعد ت ری  الگوریسمی  عنوان  ب  و شعد  پیشعنناد

 تا  یرفس  ادراکی  های اشعین از.  دهد ی را  عم هردها  ا جام و  اسعسدلاط

 و  SVM(  Support vector machines)  بعرداری  هععای ععاشعععیعن

  ا ANN  (Artificial neural networks صعنوعی ) عصعبی  هایشعبه 

  یذاشعس    سعر  پشعج را زیادی  های شعیچ و  فراز   صعنوعی هوش  توسع  

 در اکنون  ک   افزاریسعخج  پشعسیبا ی  لط   ب  حاضعر  حاط در و  اسعج

  تحج  DL و ML دو روش هر.  اسعج  شعده شعهوفا  اسعجا  دسعسر 

  توان  ی را DL  ترادقیق  لور  ب .  ییر د ی  قرار   صععنوعی هوش یرده

 .(10داد ) قرار ML  دسس  در

  توا ندی     DLو   ML  یا سععنس   یسععی  و برخت   حاسععبات بر ا   

 یحصعععر   یسعععی  و بعدون بر عا ع    یا ورود   ی هعا بعالقوه را از داده   ی الگوهعا 

توا عد  ی شعععو عد و   ی  حعدود  م   ی ورود   ی هعا . آ نعا بعا فر عج داده یعا وز عد ب 

  یتوا ند ر زیذاری ک     هایی صعدا و هم  ا وا  داده   یرا شعا    سنا تصعاو 

توا ند ب  ی     DLو   ML ا ا سعان   یادییری .  شعاب   دط  ( 11)   باشعد  شعو د 

 وجود    ی دهنعدا الگوهعا   یص هعا را تشعععخ  خس   داده   ی هعا یژیی و   یج تعدر 

  یتهرارهعا  یق  عدط خود را از لر   ی در آن را اسعععسنبعان کننعد و پعارا سرهعا 

 شود.   ی   دط   سبر تشه   یک ک   ی  داوم ب  روز کنند تا ز ا  

ها  ل ا  دطأح   سع  یبرا یاز ورد    یادییری یسمبسعس  ب   و  الگور

 Supervised) تحج  ظارت  یادییریشعو د   ی   تقسعیمب  سع  دسعس  

learningبعدون  ظعارت  یعادییری  (ا  (Unsupervised learning  ) و

 ظارت شعده   یادییری  .(Reinforcement learningیسی )تقو  یادییری

را در   یشععده اسععج ک   دل  ییذاربردسععچ بر داده  ی بسن  ایندفر یک

  ی آن برا   شعععدهیین  ت   یشاز پ  یو خروج  یورود  ینب   ی ورد رابطع 

 .دهدیآ وزش   یندهآ  یورود  یرهای سغ  بینییشپ

الگوهعا در   ییشعععنعاسعععا  یبعدون  ظعارت برا  یهعاروش  بع ادر  قعا

 یک  یبالقوه  یبدون بردسچ و کاوش در ساخسارها  یها جموع  داده

  ی  تجز  یها براداده  یبندتا ا هان خوشع   شعودی جموع  داده اسعسهاده  

  یقسعاخج  دط را از لر یسیتقو  یادییری  فراهم شعود.  یشعسرب   ی و تح 

شعهسعج   یبر  جازات برا  ی دهدا با تهیثابج ا جام    یت ا    یادییری

 .(12یج ) وفق  یپاداش برا یا

حع   شعععهتت   یبرا  یعجبعا  وفق  DLو    ML  ی  خس  هعاروش

کند  ی  یجادا یخاص  هاییسمالگور  ML ا د.اسسهاده شده پزشهییسجز

  یع  تبعد  یکنعد و آ نعا را بع  دا شعععیهعا تمرکز  داده  یهعایژییکع  بر و

را در   یعدیجعد  یهعاینشبخوا نعد تعا ب توا نعد  یهعا  ینکنعد کع   عاشعععی 

بر    یهعایسما سعععان قرار دهعد. الگور  یعاراخس   ی برا   ی خس ه  ML بسنی 

از   .(13)  آ نعا ا سخعاک کننعد  ینتوا نعد از ب ی حققعان وجود دارد کع   

الگوریسم بر  جم ع   بیز   ی  MLهعای  بسنی  الگوریسم سععععاده  بع   توان 

(Naïve Bayes )NB  ید )شعد یانیراد  یجتقواExtreme gradient 

boosting  )XGBoost  اSVM ی  همسععا  یهسرین زداk (K-nearest 

neighbor  )KNN  حداق   رب ات جزئا( یPartial least squares )

PLS  لجسس یونریرسو( یکLogistic regression) LR .اشاره  مود 

 اژوط  سععسق     ینک  اب چ از دند ML  یسععنس  ایندبر خت  فر

بینی یهسعره اسعج  یک فرایند یادییری و پیش DLشعده اسعجا    ی تشعه

  ی هااز داده  یماًرا  سعععسق  یخروج  یهادادهسعععازی  ک  لی فرایند  دط

  ین ب   یو ب  لور  داوم  دط را بر اسعا  خطا  آوردیب  دسعج    یورود

کع  بع     یکنعد تعا ز عا ی   یسعععازینع و بن  یمتنظ   یو  قعدار واق   یخروج

از   یایر جموعع ز  یق عم  یعادییری  .(10)   ورد ا سظعار برسعععد  یجع  س

ب   ام   ی دندلا یعصعععب  یهااسعععج ک  از شعععبه   ینی اشععع  یادییری

  ی یچیده پ  یریییمقدرت تصعم  یسعازی شعب  یبرا  یق عم  یعصعب  یهاشعبه 

توا د از اشعسباهات  ی   یق عم یادییری .(14)  کندی غز ا سعان اسعسهاده  

 یاز  یب   داخ   ا سععا   ین اشعع  یادییریک    یدر حال  یردخود در  بگ

 سععبج ب     یشععسریب   یاربسعع  یهاب  داده  ینهمچن  یق عم  یادییریدارد. 

  ی قدرت  حاسعععبات   یاز نددارد ک  ب   وب  خود  یاز  ین اشععع  یادییری

های رایج  بسنی  (. از جم   الگوریسم15( )1اسعج )شعه   یشعسریب   یاربسع

http://jims.mui.ac.ir/


 

 

 
http://jims.mui.ac.ir 

 انو همکار یثنائ هیمرض ییدر علوم دارو یهوش مصنوع

 453 1404 ریاول ت یهفته /813 یشماره/  43سال –مجله دانشکده پزشکی اصفهان 

 Convolutional)  کا ولوشعناط یعصعب  یهاشعبه توان ب    ی  DLبر  

Neural Networks  )CNNهرر یعصعب  یهاشعبه   ا   (Recurrent 

Neural Networks)  RNN  ی  )دند لا  یهاپرسعوسروناMultilayer 

perceptrons  )MLPs    سخاصععم  ولد  یهاشععبه و   (Generative 

Adversarial Networks) GAN  ( 11اشاره  مود.) 

 کاربردهای هوش مصنوعی در علوم دارویی 

 هدف ی و اعتبارسنج  یی شناسا

)کت     یدجد  یکشع  داروهاب  لورک ی دو روش  رسعوم برای  

دارد وجعود  دارو   اوط(  )فعنعوتع  یکشععع    Phenotypic drugیعوعی 

discovery  )PDD بر هد   ی بسن  یو کشع  دارو  (Target-based 

drug discovery  )TDD (16 .)PDD   ی  اول  هاییکتهنبا اسعسهاده از  

یا  سع ول  هاییکو تهن  یربرداریتصعو  یهروسعهوپیا    ا ند یولوژیهیب 

بعا سعععاخسن  عدط  را  هعا  یبعادیآ س  یعا  یبعاتاز ترک  یا جموعع   یبربعالگر

.  دهدا جام  یاسععجا    یماری رتب  با ب   یارک  بسعع یشععیآز ا یا  یوا یح

 شعاهده   یباتترک ینب  ا یشعیآز ا  یوا اتح یاها  پاسع  سع وط سعوسا

اصععتو و   یبرا ییاز کارا  یبا سععطح خاصعع  ییهاتا  ولهوط شععودی 

 .(1۷) شو د ییشناسا  یساخسار  یشسرب ی  زساین بن

یابیا  ی  خس   توال   ی ها یک و تهن   ی  ولهول   ی شعناسعیسعج با توسع   ز 

TDD  یگزین جا  یج ب  تدر PDD   کشععع  دارو   ی اصععع    الگوی ب  عنوان

 سمرکز    یماری« ب   ا یک دارو   یک ژنا  »یک بر  هنوم   TDD  شععده اسععج. 

اسعج ک    یماری  رتب  با ب  یار هد  بسع یک بر  ی  سه  یهرد رو  ین ا . اسعج 

 باشععدا همراه با ی  حصععولات ژ   یر سععا   یا   ین پروتئ   یما آ ز   یک   توا د ی   

توا د  نجر  ک   ی   هد    اخسصاصی  داروی   ولهوط کودک  یق دق لراحی  

کشعع  هد    ینا بنابرا  . ( 18شععود )   ی مار ی ب   شععرفج ی در رو د پ   ر یی تغ  ب  

کشعع  هد    ایند فر .  توسعع   دارو اسععج   فرایند در    یاتی  رح   ح   ین اول 

  یماریا رتب  با ب   ی ها از جم    طال   ژن   یا دند وجن   یقات شعععا   تحق 

  یهعاو برهمهنش  ینیا پروتئ   ی هعا برهمهنش   یگنعالینع ا سععع  یرهعای  سععع

 اسج.   )دارو(   کودک   ی ها  ولهوط   - ین پروتئ 

خاص  رتب     یماری ب  یک هسععسند ک  با   یی ها اهدا  بالقوه  ولهوط 

هعا دار عد.  یمعاری ب   یر ارتبعان  مهن را بعا سعععا   یزان     ین هسعععسنعد و کمسر 

اب چ توسع   یمنی و ا   ی عروق  ی ق ب   سعرلانا  ا ند    ای یچیده پ   های یماری ب 

اب چ    بنابراین   شعو دا ی     یم تنظ   یگنالی سع  یرهای  سع  یا   یدی ژن ک    ین دند 

لذا    . یم کن  بررسعی را   یماری  ولهوط و ب   ین دند   ین لازم اسعج ک  ارتبان ب 

تعجعز  و  تعحع ع  یعع  پعردازش  تعرا عس    یعهعسا )ژ عو ع  omics  ی هععا داده   یعع  و 

درک  حققان از    ی  ( در تسعععن یهس  سابولو    یهسا پروتئو    یوسو یهسا کر 

(. 19یچیده کاریشععا خواهد بود ) پ   یولوژیهی ب   ایندهای و فر   ها یسععسم سعع

دهد ک   ورد اسععسهاده   خس هی را  شععان  ی  omicsهای  پایگاه   1جدوط  

این    یع  و تح    یع  حعاطا پردازش و تجز  ین بعا ا (.  10ییر عد )  حققعان قرار  ی 

اسعععج.    یز برا گ دعالش   یعار بسععع  ا و بعا اب عاد بعالا   یچیعده پ   omics  ی هعا داده 

دا ش بعالقوه    یعادییری   ی توان برا ی را     DLو   ML  یهردهعای رو   ینا بنعابرا 

بزرگ  ورد اسعسهاده قرار دادا ک    یا  در  ق  omics  ی ها از  جموع  داده 

  یولوژیهیب   ایندهای فر   ی برا   یاتی ح   سعیرهای     یا ها  توا د ب  کشع  ژن ی   

و همهعاران از   Jeon  توسععع  ای  برای  ثعاطا در  طعال ع   . ( 20)   کمعک کنعد 

 Radial basis)   ی شععع عاع     یعبعا هسعععسع  تعابع پعا   SVM  سم ی الگور   ک یع

function  )RBF   اهدا  بالقوه    ی ن ی ب ش ی پ   جنج سععاخج سعع   دط    ی برا

سععرلان  و     (PaCa)ا سععرلان پا هرا  (BrCa)  ین  خاص سععرلان سعع

ژنا تنو   یان بودن ژنا ب  ی . اسعاسع( 21شعد ) اسعسهاده     (OvCa)تخمدان 

–Protein)   شعععبهع    ژی و توپولو   یعک ا جنش سعععو عات DNA ی ت عداد کو 

protein interactions ) PPI   بود د و   ی ورود  ی اصع    ی ها یژیی وSVM  

بع  لور عم  ب   یق قعادر بود  و تهعاوت  برایژیی و   ین ا   ین ارتبعان  را    یهعا 

با . کند  ی بررسع  یرهد  ب  ی ها   ین بالقوه از پروتئ   یی اهدا  دارو   یص تشعخ 

و  ی ا سععا    ین پروتئ   15663  بینی یش پ   ی برا   یده د اسععسهاده از  دط آ وزش 

سعععرلان   ا وا    ی هد  برا   122در  جمو    بینیا یش پ  یج ب   سا   یازدهی ا س 

شعدت  شعده ک  ب  هد  شعناخس    116ها با  ورد از آن   69شعد )   یی شعناسعا 

از اهدا    یادی ت داد ز  ینا (. عتوه بر ا شعج شعده بود د  طابقج دا   یید تأ 

 . شد د   یی شناسا   OvCaو  PaCaا  BrCaبالقوه خاص 

هایی  یز لراحی شععده ک  در شععناسععایی  بر همین اسععا  پ سهرم

یعک  PharmMapperکعا عدیعدهعای هعد  بعالقوه  قش دار عد. برای  ثعاطا  

کعع    اسععععج  اینسر سی  از   52431سعععرویس  را  فععار ععاکوفور   ععدط 

TargetBank  اDrugBank  اBindingDB  پععا هععد     یعگععاهو  داده 

 PDTD(  Potential drug target database)  بععالععقععوه  یععیدارو

  ی هد  بالقوه برا   یدهایکا د ییشعناسعا  یو از آ نا برا هکرد  یآورجمع

  ی  قشعع  بردار یهردرو یکبا اسععسهاده از دارویی کودک    یها ولهوط

 .(22کند ) ی  فار اکوفور اسسهاده یعسر

  ChemMapper   کع   اسعععج   اینسر سی   ی هعا یس از سعععرو  یگر د   یهی

بعالقوه و   ینی اهعدا  پروتئ   یا فعار عاکولوژ   ی اثرات پ    ینی ب یش پ آن  هعد   

کودک بر اسعععا     ی ها  ولهوط  ( Modes of action)  عم    ی ها حالج 

داده  یگاه پا   یک از و ب  این  نظور    اسعج   ی  حاسعبات شعباهج سع  ب د 

  تهسععیرو  یسععسی ز   ی ها یج با ف ال   یمیایی سععاخسار شعع  4350000  ی حاو 

 یز   iDrugپ سهرم  (.  23برد ) بعا آ نعا بنره  ی   هعد   رتب    ی هعا  ولهوط 

یا   دارو ب  کمک را   ی لراح   ی کاربرپسعععند و کارآ د برا  ین ابزار آ ت   یک 

  یسع  ب د  ی شعباهج  ولهول   ی بر اسعا  فار اکوفر و جسعسجو اسعج ک  

هد  دارو   بینی یش اتصعاط و پ   های یج سعا   یص و ا هان تشعخ   کند ی    عم  

  . ( 24کند ) ی     م فراه  یهوارد  راب     یک   یق از لر   ی را ب  صورت ت ا   

ML   ید ه یار بس  ولسی او یهس    ی ها داده   یادییری   ایند فر   یج در هدا  

بزریسر و    ولسی او یهس   ی هعا توسععع  داده   توا عد ی بوده اسعععجا ا عا   

  DLحاطا    ین . با ا ( 25درهم شعهسعس  و  غ وک شود )   تر یچیده  شعهتت پ 

کند   یریج را  د  ولسی او یهس    ی ها از داده   یشسری ب  یار بس  یر  قاد   توا د ی   
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کشع  هد  از    ی ها  دط  ین اکثر ا .  را کشع  کند   تری یق و ارتبالات عم 

  هایینکشع  پروتئ   ی برا ( End-to-end modelsی ) سعرتاسعر   ی ها  دط 

  یدیک    قش   توا د ی     ین همچن   DL . ( 26کنند ) ی دارو اسعسهاده   با قاب یج  

بینی بیان  از جم   پیش کشععع  هد    ایند فر   از  رح   خاص    ین در دند 

یعک - د و این همعان  قش یعک ژن ا جعام دهعژن و ا وا  پیرایش یعک ژن  

برای  ثعاطا  یعک بیمعاری را   رفی  ی - آ زیم  یعک ابزار    SpliceAIکنعد. 

رو وشععج    ی از توال   یرایش پ ا وا    بینی یش پ اسععج ک  برای    DL بسنی بر 

pre-mRNA   کععار  ععی ) بعع   ) 2۷رود   .)Single-cell variational 

Inference  )scVI   دیگر ابزار  بسنی برDL  و   بینی یش پ   ی را اسعععج ک  ب

هعای  از داده    نهرد   ی هعا ژن در سععع وط   یعان احسمعالات ب   یع  و تح    یع  تجز 

 (. 28کند ) بدسج آ ده از ترا سهریوسو یهس اسسهاده  ی 

 هدف  -های داروشناسایی برهمکنش

بعرهعمعهعنعش شعععنععاسععععا  دارو یعی  )   - هععای   Drug-targetهععد  

interactions )  DTIs   کشععع  دارو   ی ینع  در ز    یقعات بع  تحق   توا عد  ی

اهدا    یافسن   ی توان برا ی تازه کشععع  شعععده را     ی ها DTIکمعک کنعد. 

  یباتکشع  ترک   ی برا   یا دار د   برهمهنش  وجود    ی ک  با داروها   یدی جد 

ت عا ع  دار عدا اسعععسهعاده کرد.   یمعاری هعد   رتب  بعا ب  یعک کع  بعا    یعدی جعد 

  یهاین ها ب  لور یسعععسرده در ز  DTIات در  ورد یق تحق  یج  سا   ینا بنابرا 

  یداا کشعع  هد  جد ( Lead compoundsپیشععرو )   یبات کشعع  ترک 

 شعععودی دارو اسعععسهعاده     ی عوارض جعا ب   ینی ب یش دارو و پ   بعازکعاربردیعابی 

اسعععج و  ربون بع    ی عوا ع   س عدد   یر تحعج تعأث   DTI  یعک قو   و   . ( 29) 

را  شان  هد  و   دارو اسج ک  ساخسار و خواص    ی دند ب د   ی ها یژیی و 

در  ظر یرفس    یون ب  عنوان  شععهتت ریرسعع ی  شععهتت   ین دن   دهد. ی   

  ینریبا   ی بند  شعه  لبق    یک ها   مولًا ب  عنوان  DTI  ینی ب یش پ شعود.  ی 

ب  سعع   DTI  بینی یش پ   ی ها روش  یا ب  لور ک   شععود. ی در  ظر یرفس    

  یهاروش   یگا دا بر ل   ی  بسن   ی ها   روش شععو د ی     یم تقسعع  ی اصعع   یهرد رو 

 (.  10یک ) کموژ و    ی ها بر ساخسار و روش   ی  بسن 

 بر ساختار ی مبتن یهاروش

VS  سععععاخعسععار    ی عبعسعنع  SBVS(  Structure-based VS)بعر 

کند  یا سخاک    ینپروتئ   یس  ب د  یچبالقوه را بر اسا  ترک  یگا دهایل

را بر اسعا  دا ش وارد شعده   یناتصعاط ب  پروتئ   یبرا  یگا دل  ییو توا ا

  ی  عا زدهعا  یبنعدرتبع   یجع دهعد و در  سی   یعازا س  یوفیزیهیب   یهعااز روش

با اسعسهاده از   سعازیی شعب ینااز ا  یشپ .(30)  آوردیدارو را ب  دسعج  

برای  ثعاط  .  (31)  بعالعچ بود  یهردرو  Docking خس      یافزارهعا رم

های  های  حبوک بررسی  یا هنشیهی از بر ا    HADDOCKسرور 

لیگا د اسعج ک  در بسعیاری  طال ات  ورد اسعسهاده قرار یرفس     -ییر ده

 یج سعا  یع اول  یعج حعدود  یعازدهیاسعععاخعج تعابع ا س(.  33ا  32اسعععج )

را ب  عنوان پارا سر در  ظر   یادیز  یفاکسورها  یدک  با بود  سععازیی شععب

  ی هایژییرا ب  عنوان و  فاکسورهای زیاد  ینا  یهوش  صعنوع یگرفج.  

  یج ها و  سایژییو ینرابط  ب  یک  ب  لور ضععمن  یردییها در  ظر  داده

روش    برای  ثعاط یعک  دهعد.یرا    یی نعا  یعازو ا س  یردیی   یعادرا    یتجرب 

VS  ب    وسعومID-Scoreشعا    یژییو  یهگرهای   کت  از توصع ا  

پع بعرهعمعهعنعش  وا ععدروالعسا  بعرهعمعهعنعش    یععدروژ عیاهع  یعو ععدبعرهعمعهعنعش 

اثر    یگا دال  -ف ز  یو دا برهمهنش پp  یسعسمبرهمهنش سع  یکاالهسرواسعسات

سطح    یژییو  یق شه  و تطب  یق تطب  یکااثر از دسج دادن آ سروپ ی اتجز

وبع  عنوان ورا   بع  عنوان    یعچترک  22۷8از    یژیی داده در  ظریرفسع  

  یبان بردار پشعس  یونریرسع یسماسعسهاده کرد و از الگور  ی جموع  آ وزشع

(SVR) کودعک بع     یهعا ولهوط  بررسعععی  یزان تمعایع  اتصعععاط  یبرا

  توا عد ی   ID-Score شعععان داد کع     یج سعا  هعا اسعععسهعاده کرد.ینپروتئ 

اسعسهاده از  ک   دهد  یصتشعخ یرا ب  درسعس  ی شعاب  سعاخسار  یگا دهایل

  ین پروتئ-دارو  یبیترک  ی    یابیارز  یقدرتمند برا  یآن را ب  عنوان ابزار

  .(34دهد )یبر ساخسار  شان    ی بسن

  ینی پروتئ   یگعا عدهعایل  یعازدهیا س  یبرا  CNNاز   یگراد  ایدر  طعال ع 

قدرتمند    یاها ب  ا دازهCNN  یاسعنس  یهااسعسهاده شعد. برخت  روش

را ب  عنوان    یگا دل-ینت ا تت پروتئ   یب دسعع   هاییشهسععسند ک   ما

 ؤثر   یدیک   هاییژییو  CNN. در لوط آ وزش  دطا یر دبوذ یورود

  یج وضعع   یینت   یک  برا آ وزدی   یب دسعع  ایشبر اتصععاط را از  م

 (1)جدوط   .(35شود )ی ادرسج اسسهاده  درسج/  اتصالات

 یگاندبر ل ی مبتن یهاروش

  ی ک  توسععع  التعات سعععاخسار   SBVS یهردبا رو یسععع در  قا

های بربالگری  بسنی بر لیگا د  شعععودا روشیهد   حدود    ینپروتئ 

(Ligand-based VS)  LBVS   ی ف عال  یسعععجز  یهعااز داده  توا نعدی  

را   یباتاز ترک یداده بزری یگاهد و پانشععناخس  شععده اسععسهاده کن  یگا دل

بر    ی بسن VS  یناد. بنابرانبالقوه برباط کن  پیشعرو  یباتکشع  ترک  یبرا

دارد.  قطع  شعععرو    LBVSاز    یعجبع  حمعا  ایع تمع  یهوش  صعععنوع

LBVSی ها یجف ال  ا شععاب   یسععاخسار  یباتفرض اسععج ک  ترک ینا ا  

 ورد   یهوش  صععنوع  یهاروش  ینابنابرا .دار د  ی شععابن یولوژیهیب 

  یج ف ال  بینییشپ  یبرا یو یریرسع  یهاشعا    دط  ین ز  یناسعسهاده در ا

های   دط .(10)  اسعج  یبیبر اسعا  شعباهج ترک  یبندلبق   یهاو  دط

 Quantitativeیج ک  ب  اخسصار )ف ال -ساخسار  یکم  یرابط  بسنی بر  

structure-activity relationship ) QSARب  لور شععود  ا یده  ی

  ی برا   یاضععیر  یهااز  دط یراشععود زیاسععسهاده    LBVSیسععسرده در 

اسععسهاده   یولوژیهیب  یکم  یهایجبا ف ال  ی ولهول  یارتبان سععاخسارها

  یعچ ترک  یعککع  سعععاخسعار    کنعدیفرض    QSARک  عدط  یع  کنعد.ی 

.  کندی   یینآن را ت  یولوژیهیب   یجو ف ال  یزیهوشععیمیاییف  هاییژییو

و خواص    یعچترک  یعکسعععاخسعار    ینب   یتوان رواب  کمی   ینابنعابرا

 یجادا  یرهو ب یشعناسعاثرات سعم  یولوژیهیاب   یجف ال  یزیهوشعیمیاییاف

  جموعع     یع شعععا ع  تن    مولاً  QSAR  یع و تح   یع تجز  اینعدکرد. فر
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 omicsهای . پایگاه داده1جدول 

 معرفی  پایگاه  امیکس

 ژنومیکس

Ensembl 
UCSC 

 

 
TCGA 

 دهد. می را انجام    یماری ب   ی ها داده   ی آور و جمع   یمی عملکرد تنظ   ینی ب   یش ژن، محاسبات تراز چندگانه، پ   تفسیر که    ی مرورگر ژنوم   یک 

، مناطق  هاواریته تنظیمی، اطلاعات   یان،ب  پروفایل ها،یپمختلف، فنوت  هایی توال ی، ژنوم ینب  یترازدر مورد هم  یاطلاعات یحاو

 ژنی. و حفاظت شده  یتکرار

 .کند یم یآور را جمع ینپروتئ  یانو ب mRNA ی،از جمله جهش، تعداد کپ  یعملکرد یک ژنوم یهاداده 

 پروتئومیکس

PRIDE 
UniProt 

HPA 
 

 

HPM 

 اصلاحات پس از ترجمه  ید وو پپت ینپروتئ ییها، از جمله شناسایک داده پروتئومپایگاه 

 .مقالات است یسازیه و نما یاطلاعات عملکرد ین،پروتئ  یتوال  یحاو ینیداده پروتئ  یگاهپا

نوع   20 ی،مختلف انسان یرده سلول  46را در  هاینپروتئ  ییفضا یعتوز  وبا وضوح بالا است  یرتصو هایلیون م یداده حاو یگاهپا

 . دهد یانسان نشان م  یعیبافت طب 44سرطان مختلف و 

 کند.ی م   یب ترک   ی پروژه پروتئوم انسان   یس نو یش را از نقشه پ   یدی پپت   یابی   ی توال   ی هااز داده   یادی است که مقدار ز   ی منبع تعامل   یک 

 ترانسکریپتومیکس
GEO 
EA 
 

 ژن با توان بالا  یانب یهااز داده  یمخزن

  یط دو شرا ینرا ب  یانب ییرات است که تغ ی شامل مطالعات افتراق کرده و یآورمختلف جمع یهارا در گونه  یهژن پا یانب یهاداده 

 کند.یمختلف گزارش م

 متابولومیکس

HMDB 
 

 

KEGG Pathway 
MetaCyc 

 

Reactome 

  یکوچک که در بدن انسان کشف شده و به طور تجرب یمولکول یهایت در مورد متابول یداده که اطلاعات جامع یگاهپا یک 

 دهد. ی اند ارائه مشده یید تأ

 . ین ژن و پروتئ   یک، متابول   یر ادغام اطلاعات مس   همراه با شده    یم ترس   ی است که به صورت دست   یک متابول   یرهای مس   ی ها از نقشه   ی ا مجموعه 

 است که همراه با آنها هستند. ییهاو ژن هایم ها، آنزواکنش  ها،یتمتابول ینو همچن  یهو ثانو یهاول یسممتابول یرهایشامل مس

 کند. ی فراهم م   یر دانش مس   یل و تحل   یه و تجز   یر تجسم، تفس   ی کاربر پسند را برا   یوانفورماتیک ب   ی است که ابزارها   یر داده مس   یگاه ک پا ی 

HPA: human protein atlas; HPM: human proteome map; HMDB: human metabolome database; KEGG: Kyoto Encyclopedia of Genes and Genomes 

 

 یجعادا  یا ولهول  یهگرهعای حعاسعععبع  و ا سخعاک توصععع  یع ااول  یهعاداده

 اNB   دط اسعععج. یج سا  یو اعسبارسعععنج یابی ربول ا و ارز  یها دط

(Random forest)  RF    وSVM  در    یجرا  یهعایسمالگورLBVS   و

QSAR (36)  هسسند.  

بع    یعک بعا  زد   ی ا داده  گعاه ی و همهعاران پعا   AbdulHameed   ثعاطا برای  

  NB  یسم با الگور   QSARبر    ی  دط  بسن   یک را با اسسهاده از    یچ ترک   2000

 Pregnane X)   پرینعان   X  یر عده ی   ی هعا کننعده ف عاط برای ت یین آبگریزی  

receptor )  PXR   ( کرد عد  از روش (. در  طعال ع  3۷بربعاط  دیگر  ای 

pQSAR 2.0    العگعوریعسعم بعر   یعمعع  ع  یعر  عقععاد   بعیعنعی یعش پع  ی بعرا   RF عبعسعنعی 

  یهاروش (. 38شعد )   اسعسهاده   PXR  (IC50)  ی حداکثرب ظج بازدار دی 

QSAR  ی تننا ابزار  ورد اسععسهاده برا  LBVS     برای  ثاطا    . یسععسندLi   و

  یبرا  ی بند لبق    ی ها سعععاخج  دط   ی برا   MLروش   ن ی همهعاران از دند 

   . ( 39)  د  اسسهاده کرد    (LXR)کبد  X یر ده ی   های یسج ا سخاک آیو  

 طعال عات    ی برا   یج بع  تعدر   یشعععسری ب   DL  ی هعا کع  روش   یی از آ جعا 

  DLک    ا د یافس  ا دا  حققان در  ورد اسعسهاده قرار یرفس    QSAR رتب  با 

بعا   . کنعد ی عمع     MLبنسر از   ای یهع  و دنعد و    ای یهع  تعک و    یعادییری در 

  ی  مار  یرا اخ   ی ها شعناخس  شعده در سعاط   یبات ت داد ترک   یع سعر   یش افزا 

DL   ( 9)   تر اسج بزرگ  ناسچ   یبی ترک   ی ها پردازش  جموع  داده   ی برا .  

 یککموژنوم یهاروش

 از التععات  ربون بع  دارو و هعد  اسعععسهعاده    یعک کموژ و    یهرد رو 

  ی برا   ی پزشععه یسععج التعات را ب   نابع  س دد التعات ز   ین کند و ا ی   

داده در دسععسر  عموم  یگاه  نابع پا   کند. ی ها  سصعع    DTIبنسر    ینی ب  یش پ 

  و بدون ساخسار   یافس  ساخسار   ی پزشه یسج ز   ی ها از داده  یادی حجم ز   ی حاو 

برخی   2کنند )جدوط    یبا ی پشعععس را  ب  التعات   ی دسعععسرسععع هسعععسند تا 

برا   هعای پعایگعاه    DLو    ML  . کنعد( را   رفی  ی   DTI  یقعات تحق   ی داده 

  ین را از ا   یز  رتب  را اسعععسخران کننعد و  و   ی عم هرد   یعات توا نعد جزئ ی   

را بع  لور    یعد جعد   ینی  عاهمگن بزرگ کعاهش دهنعد تعا اهعدا  پروتئ   ی هعا داده 

 DTI بینی یش پ   ی برا  ML یهرد اسعسهاده از رو   و کارآ د کشع  کنند.   یق دق 

بع  دسعععس   یعار بسععع اسعععجا کع    مولًا فق      SMILE  بع  یعابی  راحعج 

 (Simplified molecular-input lineentry system  وعی سععیسععسم ( )

(  دهد ی کودک را ب  شعه  رشعس   شعان     ی ها  ولهوط  مایش سعاخساری ک   

هعا از  د بعالع    ین دارد. ا   یعاز هعد      هعای ین پروتئ   ی کودعک و توال   ی هعا  ولهوط 

شعو د و ب داً ب  عنوان   ی     ی  تبد  یژیی و   ی  خس   ب  بردارها   ین قوا    یق لر 

(.  9)   شو د ی آ نا اسسهاده     یی  نا   ی بند لبق    ینی ب یش پ  ی  دط برا   یک   ی ورود 

  MACCSک  با اسععسهاده از اثر ا گشععج   ی کوده   ی ها  ثاطا  ولهوط   برای 

  ی شععباهج  ولهول   یری ی ا دازه   ی ک  برا   ی ب د   2  ی ثر ا گشععج سععاخسار )ا 

ک  توسعع    ینی پروتئ   ی با بردارها   شععو دا ی  شععخص   (  شععو د ی اسععسهاده   

  CTD ( Composition, transition, and distributionیهگرهای ) توصعع

  ی برا   SVM  ی و ب  عنوان ورود  ه ب  هم  سصعع  شععد   شععو دا ی  شععخص   

 . ( 40)  اسسهاده شد د  DTIs  بینی یش پ 
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 یعاهعا  بع  لور کعا ع   ولهوطیژیی  تعک و  یشاسعععسهعاده از  معا

از  طال ات    یبرخ  ینبنابرا  کندایکودک را  شعععخص  م  هایینپروتئ 

  هعای ین هعا و پروتئ  ولهوط  ی توصععع  ی س عدد برا  یرهعایی از توصععع

  هعا یعنوان بردار ورودرا بع   هعایژییو  ینا عد و اکودعک اسعععسهعاده کرده

بنسر از   DLدر دنین  واردی    .ا عدکردههعا ادبعام  DTI  بینییشپ  یبرا

ML    (. 9)  بخشعدیبنبود    ینی دط را تا حد     یبندلبق عم  کرده و

 (2)جدوط  

 انتشار دارو

 یاز ب  یسععسرش  کشعع  داروا    یدجد  یهادر روش  یشععرفجبا پ

یافس  اسعج.    افزایشب  سعرعج  یز دارو    ی تحو  یشعرفس پ  هاییسعسمسع

  ی نی )  «ی»یعار  یعکتوان بع  عنوان  یدارو را    یع تحو  یسعععسمسععع  یعک

 ناسعچ  ( را ب   قصعد  ی واد در ا   ی نیحا  ( تجسعم کرد ک  »کالاها« )

هعا   عا وحعا ع   یا  مول  ییدارو  یهعابعا حعا ع   یسععع در  قعا  کنعد.ی نسقع   

بخشعععنعد و اثرات  عا ط وک حع     یعجتوا نعد حتلی  بنبود  را  دارو 

برابر   عتوه بر  حعافظعج از دارو در  را کعاهش دهنعد.  ی  مول  یهعاکننعده

 قش ایهعا دارو    یعم هرد  یرییهعد در    توا نعدیهعا  زواطا  عا وحعا ع 

و   (Excipientsی )وجودا بسس  ب  داروهاا  واد کمه ینبا ا(.  41کنند )

  یعک   ییع تن اواکنش از جم ع  د عاا ز عان و سعععرععج هم زدن  ی شعععرا

توا ند  ی م  ییها ب  تننایشآز ا  اسعج.  یچیدهپ یار ا وحا    ناسعچ بسع

دارو   یهد   ولهول  یینکنند. عتوه بر ت  یپارا سرها را بررس  ینهم  ا

  ی  تشععه  ین بن  ی شععرا  توا دی   یهوش  صععنوع یولوژیهیاب   یجو ف ال

 (. 42)  کند  بینییشرا ب  دقج پحا     ا و

  بینی یشپ  یبا اسععسهاده از  حاسععبات کمای  برای  ثاطا در  طال  

 Quantitative structure–nanoparticleه ) ا وذر  - و ساژ سععاخسار

assembly prediction)  QSNAP  ی را برا  ی ولهول  یری توصعا دو  

فرم    یع تشعععه  ینعدوسعععیعا ین قعادر بع ا  یداروفرم  کعدام    ینهع ا  بینییشپ

  ی سعاخسار  هاییژییو  ینروش همچن  ینکشع  کرد د. ا  اسعجا ه ا وذر

اجازه    ا وذرات ی و تشعه ییرا  شعان داد ک  ب  خودآرا ی نم  ی ولهول

داروها   ینا  یندوسعیا ینابا کمک سعولهات ا سایج  شعان داد ک  .  دهدی 

  ی الگو .(43) درصعد  و ساژ شعد د  90  یب   ا وذرات با را د ان باریذار

  یعد  نم اسعععج. تول  یعاربسععع  یمعاریدر عان ب   یبرا  یزدارو   یعکا سشعععار  

از جم    یزیولوژیهی )ف  هاییگناطک  در پاسعع  ب  تهاوت سعع  ییداروها

pH آ ز  یهعاا یو ع ف عاطا  ی وکزا  یمردوکس   خس  ا    یهعایونهعاا 

 خس      یهابافج و  هاا دام  یژن(و اکسع(ATP) فسعهات   یتر ینآد وز

دهدا از عوارض   یشدارو را افزا  یاثربخشع  توا دی   شعو دای نسشعر  

کند و ب     ییریج و  یراخسصععاصععیاز اهدا  ب  ی اشعع  یو جا ب یسععم

حالج    یابیتوا د ارزی  ی. هوش  صنوعیابددسج    یق و دق  یمندر ان ا

بعازخوردیکنعد و    یع دارو را تسعععن  یرهعاسععععاز   ی را برا   یتوا عد 

 .(44)  ارائ  دهد ML  یق دارو از لر  یهاحا    یونفر ولاس

 ینی بالیشپ  یی دارو یقاتتحق

ای  ب   نظور ج وییری از شععهسععج آز ایشععات بالینی ک   رح   

 طال ات  شعودا  پرهزین  در فرایند تحقیق و توسع   دارو  حسعوک  ی

  هعای بررسعععی ویژییبر  ینی ضعععرورت دارد. این  طعال عات  بعالیشپ

   سمرکز اسعج.   یشعناسعو سعم  ینسیکفار اکوک  ینیابالیرب  یفار اکولوژ

فع خعواص  یععک  یعزیعهعوشعععیعمعیععایعیخعواص  و   ,Absorption)  دارو 

distribution, metabolism, excretion, and toxicity)  ADMET 

براسعععمیععج(  -دفع- سععابولیسعععم-توزیع-)جععذک  طععال ععات    یآن 

  های یژییو .(46ا 45ج )اسع یضعرور یو سعم شعناسع  ینسیکفار اکوک

ADMET  ب  ویژه داروهایی ک   صععر  خوراکی  یدکا د  یدارو یک

آن   یزیهوشعععیمیاییف  هاییژییو  یرتحج تأث   یماً سعععسق  توا دی دار دا  

دارو در ورود بع  بعازار خواهعد    یعک  یعجبر  وفق  ی نم  یربعاشعععد و تعأث 

 ا کع  پعارا سر (pKa)  یو یزاسعععیونبع  عنوان  ثعاطا ثعابعج   .(4۷)  داشعععج

 DTI یقاتتحق ی داده برا هایبرخی پایگاه .2جدول 

 معرفی  پایگاه داده

ChEMBL یولوژیکی ب  یتفعال  یمیایی، مربوط به مواد ش  یشده است. داده ها  یل دارو تشک  یهشب  یبا خواص  یستیفعال ز  یباتاز ترک  ی است که به صورت دست  یاکتابخانه  

 .شده است یکپارچه یک و ژنوم

Pharos نشده است،   یفتوص یاز ژنوم را که به خوب یکند تا بخشی دارو فراهم م یتقابل با  ژنوم    ی برا  یکپارچهدانش جامع و    یگاه پا  یک است که    یاداده   یگاهاپ

 روشن کند.

GtoPdb  است   یزی و تجو یشیآزما ی و داروها یی در مورد اهداف دارو  یکم ی داده ها  یهدف است که حاو - یتفعال- یگاند داده از فعل و انفعالات ل یگاه پا یک

 گذارد.ی م یرکه بر آنها تأث

DockCoV2 مرتبط با  یهاین پروتئ یوندیپ یلم که  است یبترک   3548با  ییداده دارو یگاهک پایSARS-CoV-2  کند. ی م ینیبیش را پ یانسان ینپروتئ 67و 

SIDER شده و   أیید ت  یدر مورد داروها  یشامل اطلاعاتADRهدف است.  - و روابط دارو ی،عوارض جانب یهادارو و دسته  یها، فرکانس عوارض جانب 

PDTD تفسیر   یندهد. همچنیبالقوه را پوشش م  یاشناخته شده    ییهدف دارو  831  واست    ینپروتئ   1186هدف است که شامل    ییشناسا  یبرا  ینیداده پروتئ  یگاهپا  

 دهد. ی ل( مرتبط را ارائه میگنا کننده )س یمتنظ  یرهایو مس یولوژیکی ب  یمرتبط، عملکردها یهایماری فعال، ب  یتسا یو ساختارها ینپروتئ 

PDID انسان است. یدارو در پروتئوم ساختار  - ینپروتئ  یاز فعل و انفعالات بالقوه و بوم یادی تعداد ز یحاو 
GtoPdb: guide to pharmacology database; PDID: protein–drug interaction database; SIDER: side-effect resource; ADR: adverse drug reaction. 
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 (15ی بین روش یادگیری ماشین و یادگیری عمیق )مقایسه. 1شکل 

 

و  (logD) آک-اکسا وط یعتوز یچضعر دون  یخواصع  یربنایز یاسعاسع

ک  ب   وب     یذاردی   یر ولهوط تأث  یک  یآب   یجاسععجا بر حتل  حتلیج

 . (48)  بگذارد  یردارو تأث   یونبر روش فر ولاس  توا دیخود  

  یقاً  خس   عم   pH ی  تحج شعرا   یبات ترک   ADMET ینا عتوه بر ا 

  هعاییژیی حعاطا و   ین بعا ا   اسعععج.   یبعات بعار ترک   یعج وضععع    یر تحعج تعأث 

  یبرا(. 49شععو د ) ی  م   یری ی ا دازه   یماً سععسق   ی راحس ب    یزیهوشععیمیایی ف 

  یزیهوشعععیمیعایی ف   یژیی و   ین همز عان دنعد   بینی یش پرداخسن بع   وضعععو  پ 

  هعای یژیی و   یعابی و  شعععخصععع    یعادییری کودعکا  حققعان بر   ی هعا  ولهوط 

  هعای یژیی و   یش و  معا   یعادییری هعا شعععا ع   ا عد.  ثعاط تمرکز کرده   ی  ولهول 

  یچ ترک (ا 50)   GNN(  Graph neural network دط ) بر اسا     ی  ولهول 

شععده توسعع  آ وخس    های ویژیی با  ی سععنس   ی  ولهول  یش  ما   یهردهای رو 

 ( Message-passing neural networksرسععان ) یام پ  ی عصععب   ی ها شععبه  

MPNNs  (51  و )  بر اسعا     ی  ولهول   ی لراح   یهی یراف   یش از  ما  ی شعه

 Extended-connectivityیافس  ) اتصععاط توسعع     ی ا یره اثر ا گشععج دا 

circular fingerprints )ECFPs   ( 52اسج  .) 

خواص    یعابیدر ا سظعار ارز  یعچصعععدهعا ترک  ینهع بعا توجع  بع  ا

ADMET    هر    یکشع  دارو هسعسندا اعسبارسعنج  ی اول  یخود در  رح

اسعج.    ین بر و پرهزز ان  یوا ی طال ات یسعسرده ح  یق از آ نا از لر یک

  یقو دق یعسعععر  بینییشپ  یبرا  یاسعععسهاده از هوش  صعععنوع  ینابنابرا

 ورد اسععسهاده قرار یرفس    ردهداروها ب  لور یسععس ADMETخواص  

  ی ها قش (QSPR) یژییو-سعاخسار یکم  یهاو  دط QSAR  اسعج.

 .(53) کودک دار د  یها ولهوط ADMET  بینییشدر پ  ی حور

  یعا   QSAR  ی هعا بعا  عدط   یعچ ا در ترک ML  ی هعا از روش   یعاری بسععع  

QSPR بینی یش ا در پ  ADMET   یهردهعایرو   ا عد. عمع  کرده   ی بع  خوب  

DL     هعای یژیی و   بینی یش پ   ی بع  لور یسعععسرده برا   یز  ADMET   اعمعاط

  خوریش ا سشععار پ پس  ی شععبه  عصععب  دط    یک . ب  عنوان  ثاطا  شععو د ی   

  یعک و    BPNN(  Backpropagation neural networkیعک ) کتسععع

-Repeated double cross)    عسعقععالعع  عهعرر   ی اععسعبععارسعععنعجع  یعهعرد رو 

validation )  rdCV   شعد د  یچ ترک   ی  غز  ی  هوذ سعد خو   ین تخم   ی برا 

 (54 ) .  DL     یهعا عدط بعا اسعععسهعاده از  جموعع  داده   یعک دهعد تعا  ی اجعازه  

  ی شعععود ک  ل  ی حاصععع     ینان الم   لذا این   . بزریسر آ وزش داده شعععود 

ا پوشعش اسعج   یر ا هان پذ   ML  آ چ  در   سعبج ب    یبات از ترک   ی تر یع وسع

  یرا برا ی ا   یه  دندو    ی ها  دط   ی  پسا سععع طال اتا   . داده شعععده اسعععج 

بر این اسعععا ا     شعععان داده اسعععج.   ADMET  ی هعا یژیی و   ینی ب یش پ 

برا تحعج    ی کعاربرپسعععنعد و سعععرورهعا   ی افزارهعا  رم    بینییش پ   ی وک 

توسععع ع    ولهوط   ADMET  هعای یژیی و  ا ا عد.  یعافسع  هعا  یعان     ین در 

ADMETlab 2.0  قرار یرفس  اسععج.  ین ب  لور یسععسرده  ورد تحسعع  

ADMETlab 2.0     دعاردوک توجع  بع   مودار دنعد    یعک بر اسعععا

توا عد  ی اسعععج و     MGA(  Multi-task graph attentionی ) ا یهع  و  

پ   ADMET  یژیی و   ین دنعد  را  )در  جمو     ینی ب یش داروهعا    88کنعد 

ساخسار    8و   یج سم  یا ی پا   ی  قط    2۷ا ADME یژیی و   23  شا   پارا سر  

 ورد   ی ها داده   یشععسر ب  . ( 53)   کند( ی     ینی ب یش را پ  یج دارو سععم   رتب  با 

های  یگاه در پا  وجود    ف الیسی یسعج ز   ی ها از داده افزار  در این  رم اسعسهاده  

پ و  رم    قعالات  رتب  ا  عمو ی   داده   Toxicity یعج سعععم   بینی یش افزار 

Estimation Software Tool (TEST)  ااسعا  ین بر ا   ا د.  شعسق شعده  

  یس در  قا   ADMETlab 2.0شده توس     ینی ب یش پ   ی ها یژیی از و  ی برخ 

  شاب   نحصر ب  فرد هسسند.   ی ابزارها  یج با  سا 

  ینی بال  یی کارآزما  ی طراح 

را در لوط   ی یذار ی  وقج و سععر ا   یشععسر ب   ینی بال   یی کارآز ا   ی  رح   

  های یی شهسج کارآز ا  ی  رخ بالا   کند. ی  صر     یی و توس   دارو   یق تحق 
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حذ    ینی بال   های یش در آز ا   یی دارو   ی از  ا زدها   درصعد   90حدود  ینی ) بال 

  ی  تبد   ید جد   ی دارو   ی  رح   در توسع     ین تر را ب  سعخج  شعو د(ا آن ی   

دلار    ی یعارد    1/ 4  تعا  0/ 8  یبعاً عا وفق تقر   ینی بعال   یش کع  در آن هر آز عا   کنعدا ی   

  بینی یش پ   ی برا   یماً سعسق   توا د ی  م   ی ایرد  هوش  صعنوع  . ( 54)  دارد   ین  هز 

  ی از آن برا   توان ی داول بعان دارو اسعععسهعاده شعععودا     ینی بعال  یی کعارآز عا   یج  سعا 

پعاسععع    ی بع   نظور ارائع    ینی بعال   هعای یش آز عا تر  اصعععولی   ی کمعک بع  لراح 

  ی در حاط حاضععر برا  کرد.   هاده اسععس   ینی دارو بال   یی کارآز ا  یج ب   سا   تر ی واق  

کمک    ی برا   ی بر هوش  صنوع   ی  بسن  یهرد رو   ین هاا دند ی کاسس   ین ب ب  بر ا 

  در دسسر  هسسند   یمارا  ظارت بر ب   یش و افزا  یمار ب   ا سخاک و بربالگری ب  

 ی بررسعع  ی برا   توا د ی     ی هوش  صععنوع   یمارا  وضععو  ا سخاک ب   در  . ( 55) 

پعاسععع    بینی یش پ   ی برا   ی خعارج   ی هعا بعا  شعععا ع    یمعار ب   یو عارکرهعای ارتبعان ب 

با    یماران ب   ی ب  بربالگر   توا د ی اسععسهاده شععودا ک      یماران ب   ی در ا    ی احسمال 

  توا عد ی      یهی الهسرو   یع  فنوت   ینا بعالا کمعک کنعد. عتوه بر ا   ینی بعال   یعج  وفق 

  آینی یش پ   سععازی ی بن   یق را کاهش دهد و از لر   یمار ب   یج جم    ی  اهمگو  

  . ( 56)  کمک کند   یمار ب  ا سخاک ب   بینی یش پ   یا 

اسععج. با   یاتی ح   یند فرآ   یک  یز     ینی بال   یشععات در آز ا   یمار  ظارت بر ب 

  ی هوش  صععنوع   های هوشععمندا ید ی  ا ند سععاعج پوشعع  ی فناور   یچ ترک 

  ی در ز ان واق   یمار  ظارت بر ب   سعازی ی و شعخصع  ی ب  خودکارسعاز   توا د ی   

و  شعععهتت    دهعد ی را کعاهش     یمعار ب   ی حجم کعار   یجع  کمعک کنعدا در  س 

  توا د ی ب  دارو     یبندی پا   یق دق   ای ه . داده بخشعد ی ب  دارو را بنبود     یبندی پا 

 یعد پ سهرم جعد  یعک   AiCure  . را بنسر  ن هس کنعد   ینی بعال   هعای یش آز عا   یج  سعا 

 شود. ی ب  دارو اسسهاده     یبندی پا   یری ی ا دازه   ی ک  برا  ی اسج هوش  صنوع 

کاهش عوارض   ی دوز برا   ی سعاز ین  بن   ی برا   ی هوش  صعنوع  ینا عتوه بر ا 

 یمار ب   ی ها فرض   یش و کاهش پ   یشععی آز ا   ی ها پروته   یمنی بنبود ا   یا جا ب 

 . ( 5۷)  اسسهاده شده اسج   یمنی ا   ی ها ی  گرا    ی  ب  دل 

 فروشنظارت پس از 

 دت   ی لولا    ی بررسعع  ا ب  بازار یک دارو    یز آ    یج پس از ورود  وفق 

. اسعسخران پرو ده  اسعج   الزا ی دارو  یمنی ا   یابی و ارز   یشعسر  ظارت ب   ی برا 

 نبع داده   یک  EHR( Electronic health record)   سعت ج   یک الهسرو  

در  ظارت پس از فروش اسعج ک    ی هوش  صعنوع   ی کاربردها   ی  نم برا 

پردازش    یش پ   اینعد توا د فر ی     اریافسع  سعععاخسع  ی ها در آن اسعععسهعاده از داده 

شا    دط    EHR وجود  ورد اسسهاده در    ی ها روش  ها را ساده کند. داده 

ا SCCS  (58 )  ( Self-control case seriesی )  وارد خودکنسرل   ی سعععر 

کشععع     هعای یسم و الگور (  59)   ی کنسرل   - و  ورد   ی همگروه   ی هعا روش 

کععا عولعوشعععنععاط    . ( 60)   اسععععج   ی ز ععا ع  ی العگعو  خعودکعنعسعرلعی   ععدط 

 (Convolutional SCCS  )ConvSCCS   یبرا  یر پعذ   یعا   عدط  ق   یعک  

 اسج.   SCCSبا اسسهاده از   ی لول   ی ها یژیی و   ینی ب یش پ 

 Morel  یص در تشعععخ عدط  حعاسعععبعاتی    نیو همهعاران از ا  

 ADRs(  Adverse drug reactionsیی ) عا ط وک دارو  یهعاواکنش

از کعاربرد   یجعدا(.  61یعابسی کمعک یرفسنعد )د  یمعاراناز ب   یدر یروه

  ی ها از  جموع  سسخرن  بدون ساخسار    یهاداده  یافس اسعاخسار  یهاداده

تداخ     یبندو لبق   یصتشعخ  یتوان برایرا    ینیو بال یپزشعهیسعجز

پ  DDI(  Drug–drug interaction)  دارو-دارو بعا    ADR  ینیب یشو 

روش )کعمععک  لعبعیع عی  زبععان  پعردازش   Natural languageهععای 

processing )NLP (62) اسسهاده کرد.  

 AIهای  محدودیت 

  اینعد در فر  یهوش  صعععنوع  یکعاربردهعا  یبررسععع  یناایردع  در  

هوش   حاط حاضععرادر شععد ا ا  داده  یحو توسعع   دارو توضعع  یق تحق

از   یاری برده اسعج و بس  ینرا از ب   یسعنس ییدارو  یسعسمواق اً سع  ی صعنوع

توسععع  هوش    ی«سعععازینع بن»هنوز در ا سظعار    یقعاتیتحق  ینعدهعایفرآ

در کاربرد هوش   هایی اسعج ک یج حدودو دلی  آنا   هسعسند ی صعنوع

روا  اولین و  نسرین دالش پیش کش  دارو وجود دارد.  یبرا ی صنوع

  توا ند یاوقات   ییاه  یق و دق  یهیجباک  یهاداده حدودیج داده اسعج.  

در   کننعد.  یچیعدهپ  یهعاسعععاده را قعادر بع  عم هرد بنسر از  عدط  یهعا عدط

داده   وجودتوان از یرا  م  یهوش  صعنوع  یهایسمتوسع   الگورواقعا  

  ی هاب  شعدت ب  داده  یهوش  صعنوع  یهایسمسعاخج الگور .کردجدا  

  ی فنعاور   هعاییعج حعدود  یع اسعععج. بع  دل  ی سه  یبعالا و کعاف  یهیعجبعا ک

  یولوژیهی ب   هاییسعسمسع  یبالا برا  یهیجبا ک  یهاب  داده  یابیدسعس یاکنو 

اسععسا دارد با    یهاها ب  دادهداده یناسععج و پردازش ا  شععه   یچیدهپ

  .(63)  بر اسجین هز  بالا  ینانالم

ب  دسعج   یشعگاهیها توسع  سعنجش آز ااز داده  یبرخبرای  ثاطا  

  یسعما عدم درک کا   از پاسع  در اریا   ی حاطا ب  دل ینآ ده اسعج. با ا

 in  یواق  یهابا داده  یاب چ ب  لور قاب  توجن یشگاهیآز ا یهاداده

vivo  با    یدهآ وزش د  یها دط  بینییشپ  یج سا  ینا سهاوت اسعج. بنابرا

کننده  اب چ قا ع  یشعععگاهیآز ا  هاییشآ ده از آز ادسعععجب   یهاداده

 شعه  عمده در آ وزش  دط اسعج.   یک  یزها  عدم ت ادط داده  .یسعسند 

  ین  در ز   ی ثبج ب  راحس  یذکر شعدا  جموع  داده ها  هما طور ک  قبتً

اب چ ب     ی نه  یهادر دسععسر  هسععسندا ا ا  جموع  داده  یداروسععاز

 ا وفق اب چ در دسعسر     یهاداده یراشعو د زی م  ییشعناسعا  یق لور دق

  ی هاا برخو ت ادط داده  یهیجبر  شععه  ک  عتوه. یر دییعموم قرار  م

  ی هادادهبرای  ثاطا    .یسعسندها عمو اً در دسعسر   حققان  از ا وا  داده

 در دسعسر  عموم  اسعج و   مولاً  یمارب  یخصعوصع  یمشعا   حر  ینیبال

  یج فاقد قاب  AI  یهادادها روش  یهایجعتوه بر  حدود  .(64)یسسند   

ب     یدیجد  یج  س DL دط  یکک     یهنگا برای  ثاطا    هسعسند.  یرتهسع

  یرپذیری در تضعاد اسعجا عدم تهسع  یقب   یقاتدهد ک  با تحقیدسعج  

و   یردرا بوعذ  یتوا عد ورودیفق     DL  کنعد.یقبوط    یرقعابع را ب  یجع  س

 یکاف  یحاتتوا د توضعععی م  ا ا  شعععده را ارائ  دهد  ینیب یشپ  یخروج

  ی ارائ  دهد. ب  عنوان  ثاطا برا   یخروج یناسععسخران ا  یدگو گ  یبرا
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  توا نعد ی   DL  یهعاایردع  روش  یناعم هرد پروتئ  یسعععی و  یع حعاشععع

(Gene ontology annotation)  GOA  را   یعنپعروتعئع  یععک خععاص 

و اکثر    یسععجشععناخس  شععده    حاسععباتی   ایندا فر(65)کنند    ینیب یشپ

  ی شعو د. حسی م  یرفس ک  دقج قاب  اعسماد  باشعد پذ یها ز ا ینیب یشپ

  ینه  در  ورد ا  یهسعا یاسعسا دارد    یچهاا هداده یش ما  یهااز  ظر روش

  ی هاتر اسج و کدام روشکدام  طال    ناسچ  یبرا  یشکدام روش  ما

    شده اسج. یجادشودا ای نجر ب  از دسج رفسن التعات   یش ما

 

 هاافته ی

  توا ند ی   ق یعم  یریادییو   نی اش  یریادییا سانا   یریادیی شعاب   دط  

  ی دهند و پارا سرها   صیها را تشعععخ خس   داده  یهایژییو جیب  تدر

 کیعکع     ی عداوم بع  روز کننعد تعا ز عا   یتهرارهعا  ق ی عدط خود را از لر

 .شود.   ی دط   سبر تشه

 

 گیری نتیجه 

هوش   کاربرد ب  سعرعج در حاط تها   اسعج و    ی صعن ج داروسعاز 

  یریج از کشعع  دارو تا  د های  خس   این صععن ج  در جنب    ی  صععنوع 

  ی  حاسعبات   ی داروسعاز .  اسعج   یش روز ب  روز در حاط افزا   ینا   أ ت   ی یره ز ج 

  ی شععودا با ارائ  ی     ی  بزرگ تسععن   ی ها و داده   ی ک  توسعع  هوش  صععنوع 

 ی  تحو توسعع   و  بر دادها   ی کارآ دترا  قرون ب  صععرف  و  بسن   یهردهای رو 

داده کنعد.  ی دارو را  سحوط    بع   حعدودیعج  بعا توجع   هعای  بعا این حعاط 

ها و عدم تهسعیرپذیری  سایجی ک   بیولوژیکا عدم دسعسرسعی ب  تما ی داده 

ی دارو  غایرت دار دا  های سععنسی توسعع   با  سایج بدسععج آ ده از روش 

کاربرد هوش  صعنوعی در ع وم دارویی با دالش رو ب  رو شعده اسعج. لذا 

ع وم  ی حوزه   در  ید جد   اسععسهاده از این تهنولوژی   ی برا   یشععسری ب   یقات تحق 

 اسج.   یاز  ورد   دارویی  

 

 تشکر و قدردانی 

ا جعام این پژوهش  عا را یعاری  وسعععی ع  از تمعام کسعععا ی کع  در  بعدین 

 . کرد د سواسگزاریم 

 

References 

1. DiMasi JA, Grabowski HG, Hansen RW. Innovation 

in the pharmaceutical industry: new estimates of R&D 

costs. J Health Econ 2016; 47: 20-33. 

2. Clark DE, editor. Evolutionary algorithms in 

molecular design. Hoboken, New Jersey: John Wiley 

& Sons, Inc.; 1999. 

3. Paul SM, Mytelka DS, Dunwiddie CT, Persinger CC, 

Munos BH, Lindborg SR, et al. How to improve R&D 

productivity: the pharmaceutical industry's grand 

challenge. Nat Rev Drug Discov 2010; 9(3): 203-14. 

4. Hopkins AL. Network pharmacology: the next 

paradigm in drug discovery. Nat Chem Biol 2008; 

4(11): 682-90. 

5. Shoichet BK. Virtual screening of chemical libraries. 

Nature 2004; 432(7019): 862-5. 

6. Khorasgani RG, Sanaei M, Beigi MM. Computer-

aided vaccine design: a brief report [in Persian]. 

Tehran Univ Med J 2012; 70(6): 383-8. 

7. Aghamollaei H, Mousavi Gargari SL, Ghanei M, 

Rasaee MJ, Amani J, Bakherad H, et al. Structure 

prediction, expression, and antigenicity of c‐terminal 

of GRP78. Biotechnol Appl Biochem 2017; 64(1): 

117-25. 

8. Mak KK, Balijepalli MK, Pichika MR. Success stories 

of AI in drug discovery-where do things stand?. Expert 

Opin Drug Discov 2022; 17(1): 79-92. 

9. Wills T. AI drug discovery: assessing the first AI-

designed drug candidates to go into human clinical 

trials. [online 2022]. Available from: 

https://www.cas.org/resources/cas-insights/ai-drug-

discovery-assessing-the-first-ai-designed-drug-

candidates-to-go-into-human-clinical-trials  

10. Lu M, Yin J, Zhu Q, Lin G, Mou M, Liu F, et al. 

Artificial intelligence in pharmaceutical sciences. 

Engineering 2023; 27: 37-69. 

11. Hashimoto DA, Witkowski E, Gao L, Meireles O, 

Rosman G. Artificial intelligence in anesthesiology: 

current techniques, clinical applications, and 

limitations. Anesthesiology 2020; 132(2): 379-94. 

12. Rifaioglu AS, Atas H, Martin MJ, Cetin-Atalay R, 

Atalay V, Doğan T. Recent applications of deep 

learning and machine intelligence on in silico drug 

discovery: methods, tools and databases. Brief 

Bioinform 2019; 20(5): 1878-912. 

13. Carracedo-Reboredo P, Liñares-Blanco J, Rodríguez-

Fernández N, Cedrón F, Novoa FJ, Carballal A, et al. 

A review on machine learning approaches and trends 

in drug discovery. Comput Struct Biotechnol J 2021; 

19: 4538-58. 

14. Bengio Y. “Learning Deep Architectures for AI”, 

Foundations and Trends® in Machine Learning 2009; 

2(1): 1-127. 

15. Ahmed IT, Der CS, Jamil N, Mohamed MA. Improve 

of contrast-distorted image quality assessment based 

on convolutional neural networks. International 

Journal of Electrical & Computer Engineering (2088-

8708). 2019; 9(6): 5604-14. 

16. Swinney DC, Anthony J. How were new medicines 

discovered? Nat Rev Drug Discov 2011; 10(7): 507-19 

17. Vincent F, Nueda A, Lee J, Schenone M, Prunotto M, 

Mercola M. Phenotypic drug discovery: recent 

successes, lessons learned and new directions. Nat Rev 

Drug Discov 2022; 21(12): 899-914. 

18. Li YH, Li XX, Hong JJ, Wang YX, Fu JB, Yang H, et al. 

Clinical trials, progression-speed differentiating features 

and swiftness rule of the innovative targets of first-in-

class drugs. Brief Bioinform 2020; 21(2): 649-62. 

19. Kanehisa M, Furumichi M, Tanabe M, Sato Y, 

Morishima K. KEGG: new perspectives on genomes, 

pathways, diseases and drugs. Nucleic Acids Res 

2017; 45(D1): D353-D361. 

http://jims.mui.ac.ir/


 

 

 
http://jims.mui.ac.ir 

 انو همکار یثنائ هیمرض ییدر علوم دارو یمصنوعهوش 

 460 1404 ریاول ت یهفته /813 یشماره/  43سال –مجله دانشکده پزشکی اصفهان 

20. Reel PS, Reel S, Pearson E, Trucco E, Jefferson E. 

Using machine learning approaches for multi-omics 

data analysis: A review. Biotechnol Adv 2021; 49: 

107739. 

21. Jeon J, Nim S, Teyra J, Datti A, Wrana JL, Sidhu SS, 

et al. A systematic approach to identify novel cancer 

drug targets using machine learning, inhibitor design 

and high-throughput screening. Genome Med 2014; 

6(7): 57. 

22. Wang X, Shen Y, Wang S, Li S, Zhang W, Liu X, Lai 

L, Pei J, Li H. PharmMapper 2017 update: a web 

server for potential drug target identification with a 

comprehensive target pharmacophore database. 

Nucleic Acids Res 2017; 45(W1): W356-60. 

23. Gong J, Cai C, Liu X, Ku X, Jiang H, Gao D, et al. 

ChemMapper: a versatile web server for exploring 

pharmacology and chemical structure association 

based on molecular 3D similarity method. 

Bioinformatics 2013; 29(14): 1827-9. 

24. Wang X, Chen H, Yang F, Gong J, Li S, Pei J, et al. i 

Drug: a web-accessible and interactive drug discovery 

and design platform. J Cheminform 2014; 6: 28. 

25. Pabon NA, Xia Y, Estabrooks SK, Ye Z, Herbrand 

AK, Süß E, et al. Predicting protein targets for drug-

like compounds using transcriptomics. PLoS 

Computational Biology 2018; 14(12): e1006651. 

26. Zhong F, Wu X, Yang R, Li X, Wang D, Fu Z, et al. 

Drug target inference by mining transcriptional data 

using a novel graph convolutional network 

framework. Protein Cell 2022; 13(4): 281-301. 

27. Jaganathan K, Panagiotopoulou SK, McRae JF, 

Darbandi SF, Knowles D, Li YI, et al. Predicting 

splicing from primary sequence with deep learning. 

Cell 2019; 176(3): 535-548.e24. 

28. Lopez R, Regier J, Cole MB, Jordan MI, Yosef N. 

Deep generative modeling for single-cell 

transcriptomics. Nat Methods 2018; 15(12): 1053-8. 

29. Keiser MJ, Setola V, Irwin JJ, Laggner C, Abbas AI, 

Hufeisen SJ, et al. Predicting new molecular targets for 

known drugs. Nature 2009; 462(7270): 175-81. 

30. Ballante F, Kooistra AJ, Kampen S, de Graaf C, 

Carlsson J, Schulte G. Structure-based virtual 

screening for ligands of G protein–coupled receptors: 

what can molecular docking do for you?. Pharmacol 

Rev 2021; 73(4): 1698-736. 

31. Khalilzadeh M, Saberi S, Noori G, Vaziri M, Sepehri 

S, Bakherad H, et al. Synthesis, biological assessment, 

and computational investigations of nifedipine and 

monastrol analogues as anti-leishmanial major and 

anti-microbial agents. Mol Divers 2023; 27(6): 2555-

75. 

32. Bakherad H, Farahmand M, Setayesh N, Ebrahim-

Habibi A. Engineering an anti-granulocyte colony 

stimulating factor receptor nanobody for improved 

affinity. Life Sci 2020; 257: 118052. 

33. Rezaei Adriani R, Mousavi Gargari SL, Bakherad H, 

Amani J. In silico designing and optimization of anti‐

epidermal growth factor receptor scaffolds by 

complementary‐determining regions‐grafting 

technique. Quantitative Biology 2024; 12(3): 301-12. 

34. Li GB, Yang LL, Wang WJ, Li LL, Yang SY. ID-

Score: a new empirical scoring function based on a 

comprehensive set of descriptors related to protein–

ligand interactions. J Chem Inf Model 2013; 53(3): 

592-600. 

35. Xie QQ, Zhong L, Pan YL, Wang XY, Zhou JP, Di-

Wu L, Huang Q, Wang YL, Yang LL, Xie HZ, Yang 

SY. Combined SVM-based and docking-based virtual 

screening for retrieving novel inhibitors of c-Met. Eur 

J Med Chem 2011; 46(9): 3675-80. 

36. Verma J, Khedkar VM, Coutinho EC. 3D-QSAR in 

drug design-a review. Curr Top Med Chem 2010; 

10(1): 95-115. 

37. AbdulHameed MD, Ippolito DL, Wallqvist A. 

Predicting rat and human pregnane X receptor 

activators using Bayesian classification models. Chem 

Res Toxicol 2016; 29(10): 1729-40. 

38. Martin EJ, Polyakov VR, Tian L, Perez RC. Profile-

QSAR 2.0: kinase virtual screening accuracy 

comparable to four-concentration IC50s for 

realistically novel compounds. J Chem Inf Model 

2017; 57(8): 2077-88. 

39. Li Y, Wang L, Liu Z, Li C, Xu J, Gu Q, Xu J. 

Predicting selective liver X receptor β agonists using 

multiple machine learning methods. Mol Biosyst 

2015; 11(5): 1241-50. 

40. Cao DS, Liu S, Xu QS, Lu HM, Huang JH, Hu QN, et 

al. Large-scale prediction of drug–target interactions 

using protein sequences and drug topological 

structures. Anal Chim Acta 2012; 752: 1-0. 

41. Mitchell MJ, Billingsley MM, Haley RM, Wechsler 

ME, Peppas NA, Langer R. Engineering precision 

nanoparticles for drug delivery. Nat Rev Drug Discov 

2021; 20(2): 101-24. 

42. Vora LK, Gholap AD, Jetha K, Thakur RR, Solanki 

HK, Chavda VP. Artificial intelligence in 

pharmaceutical technology and drug delivery design. 

Pharmaceutics 2023; 15(7): 1916. 

43. Shamay Y, Shah J, Işık M, Mizrachi A, Leibold J, 

Tschaharganeh DF, et al. Quantitative self-assembly 

prediction yields targeted nanomedicines. Nature 

materials 2018; 17(4): 361-8. 

44. Lu Y, Aimetti AA, Langer R, Gu Z. Bioresponsive 

materials. Nature Reviews Materials 2016; 2(1): 1-7. 

45. Meanwell NA. Improving drug candidates by design: 

a focus on physicochemical properties as a means of 

improving compound disposition and safety. Chem 

Res Toxicol 2011; 24(9): 1420-56. 

46. Tamardash LK, Bakherad M, Bakherad H, Jalali F, 

Mozafari Z, Keivanloo A. Synthesis, and molecular 

docking studies of novel 1, 2, 3-triazoles-linked 

pyrazole carboxamides as significant anti-microbial 

and anti-cancer agents. Results in Chemistry 2024; 11: 

101842. 

47. Manallack DT, Prankerd RJ, Yuriev E, Oprea TI, 

Chalmers DK. The significance of acid/base properties 

in drug discovery. Chem Soc Rev 2013; 42(2): 485-96. 

48. Xiong Z, Wang D, Liu X, Zhong F, Wan X, Li X, et 

al. Pushing the boundaries of molecular representation 

for drug discovery with the graph attention 

mechanism. J Med Chem 2019; 63(16): 8749-60. 

49. Yang K, Swanson K, Jin W, Coley C, Eiden P, Gao H, 

Guzman-Perez A, et al. Analyzing learned molecular 

representations for property prediction. J Chem Inf 

Model 2019; 59(8): 3370-88. 

http://jims.mui.ac.ir/


 

 

 
http://jims.mui.ac.ir 

 انو همکار یثنائ هیمرض ییدر علوم دارو یهوش مصنوع

 461 1404 ریاول ت یهفته /813 یشماره/  43سال –مجله دانشکده پزشکی اصفهان 

50. Rogers D, Hahn M. Extended-connectivity 

fingerprints. J Chem Inf Model 2010; 50(5): 742-54. 

51. Tao L, Zhang P, Qin C, Chen SY, Zhang C, Chen Z, 

et al. Recent progresses in the exploration of machine 

learning methods as in-silico ADME prediction tools. 

Adv Drug Deliv Rev 2015; 86: 83-100. 

52. Radchenko EV, Dyabina AS, Palyulin VA. Towards 

deep neural network models for the prediction of the 

blood–brain barrier permeability for diverse organic 

compounds. Molecules 2020; 25(24): 5901. 

53. Xiong G, Wu Z, Yi J, Fu L, Yang Z, Hsieh C, et al. 

ADMETlab 2.0: an integrated online platform for 

accurate and comprehensive predictions of ADMET 

properties. Nucleic acids research 2021; 49(W1): W5-

14. 

54. Hay M, Thomas DW, Craighead JL, Economides C, 

Rosenthal J. Clinical development success rates for 

investigational drugs. Nat Biotechnol 2014; 32(1): 40-

51. 

55. Harrer S, Shah P, Antony B, Hu J. Artificial 

intelligence for clinical trial design. Trends Pharmacol 

Sci 2019; 40(8): 577-91. 

56. Banda JM, Seneviratne M, Hernandez-Boussard T, 

Shah NH. Advances in electronic phenotyping: from 

rule-based definitions to machine learning models. 

Annu Rev Biomed Data Sci 2018; 1(1): 53-68. 

57. Bain EE, Shafner L, Walling DP, Othman AA, 

Chuang-Stein C, Hinkle J, Hanina A. Use of a novel 

artificial intelligence platform on mobile devices to 

assess dosing compliance in a phase 2 clinical trial in 

subjects with schizophrenia. JMIR Mhealth Uhealth 

2017; 5(2): e18. 

58. Farrington CP. Relative incidence estimation from 

case series for vaccine safety evaluation. Biometrics 

1995;51(1): 228-35. 

59. Ryan PB, Stang PE, Overhage JM, Suchard MA, 

Hartzema AG, DuMouchel W, Reich CG, Schuemie 

MJ, Madigan D. A comparison of the empirical 

performance of methods for a risk identification 

system. Drug Saf 2013; 36(Suppl 1): 143-58. 

60. Norén GN, Hopstadius J, Bate A, Star K, Edwards IR. 

Temporal pattern discovery in longitudinal electronic 

patient records. Data Min Knowl Disc 2010; 20: 361-

87. 

61. Morel M, Bacry E, Gaïffas S, Guilloux A, Leroy F. 

ConvSCCS: convolutional self-controlled case series 

model for lagged adverse event detection. Biostatistics 

2020; 21(4): 758-74. 

62. Mower J, Subramanian D, Cohen T. Learning 

predictive models of drug side-effect relationships 

from distributed representations of literature-derived 

semantic predications. J Am Med Inform Assoc 2018; 

25(10): 1339-50. 

63. Zhang C, Mou M, Zhou Y, Zhang W, Lian X, Shi S, 

et al. Biological activities of drug inactive ingredients. 

Brief Bioinform 2022; 23(5): bbac160. 

64. Khan B, Fatima H, Qureshi A, Kumar S, Hanan A, 

Hussain J, et al. Drawbacks of artificial intelligence 

and their potential solutions in the healthcare sector. 

Biomed Mater Devices 2023; 1(2): 731-8. 

65. Xia W, Zheng L, Fang J, Li F, Zhou Y, Zeng Z, Zhang 

B, Li Z, Li H, Zhu F. PFmulDL: a novel strategy 

enabling multi-class and multi-label protein function 

annotation by integrating diverse deep learning 

methods. Comput Biol Med 2022; 145: 105465. 

http://jims.mui.ac.ir/


DOI: 10.48305/jims.v43.i813.0451 
 
 
 

 

1- PhD. Pharmaceutical Biotechnology, School of Pharmacy, Tehran University of Medical Sciences, Tehran, Iran 
2- MSc of Mechatronics, School of Mechanics, Semnan University, Semnan, Iran 
3-Associate Professor of Biotechnology, School of Pharmacy, Isfahan University of Medical Sciences, Isfahan, Iran 
Corresponding Author: Hamid Bakherad, Assisstant professor, School of Pharmacy, Isfahan University of Medical Sciences, Isfahan, 
Iran; Email: bakheradh@pharm.mui.ac.ir 
 

 

http://jims.mui.ac.ir 

 462 1404 ریاول ت یهفته /813 یشماره/  43سال –مجله دانشکده پزشکی اصفهان 

Journal of Isfahan Medical School Vol. 43, No. 813, 1st Week, April 2025  
  

Received: 13.11.2024 Accepted: 11.06.2025 Published:28.06.2025 

 

 
The Role of Artificial Intelligence in Pharmaceutical Sciences 
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Abstract 

Background: Drug discovery and development affects human health and the drug market. However, investing in a 

new drug is often a complex and difficult challenge due to the long and complex drug research and development 

process.  

Methods: With the advancement of experimental technology and computer hardware, artificial intelligence has 

recently emerged as a tool for analyzing abundant and high-dimensional data. Explosive growth in the size of 

biological data provides advantages in applying artificial intelligence in all stages of pharmaceutical research and 

development. 

Findings: Similar to human learning models, machine learning and deep learning can gradually recognize different 

features of data, and update their model parameters through continuous iterations until a valid model is formed. 

Conclusion: This article begins with a brief overview of common AI models in drug discovery. Then, it briefly 

discusses their specific applications in different drug research and development phases, such as target discovery, drug 

discovery and design, preclinical research, and effects on the drug market. Finally, major limitations of artificial 

intelligence in pharmaceutical research and development are discussed. 

Keywords: Drug design, Artificial intelligence, Deep learning, Machine learning 

 
Citation: Sanaei M, Delzendeh Nedamani M, Bakherad H. The Role of Artificial Intelligence in Pharmaceutical 

Sciences. J Isfahan Med Sch 2025; 43(813): 451-62. 

 

Review Article 

http://jims.mui.ac.ir/
https://orcid.org/0000-0002-4313-9649
https://orcid.org/0009-0005-2713-4126
https://orcid.org/0000-0002-6740-4267

