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Аннотация 

Традиционный процесс разработки новых лекарств является чрезвычайно долгим, 

дорогостоящим и рискованным. Он может занимать более десяти лет и стоить 

миллиарды долларов, при этом большинство потенциальных препаратов не 

доходят до стадии одобрения. Искусственный интеллект (ИИ) производит 

революцию в этой области, предлагая инструменты для ускорения и оптимизации 

каждого этапа — от открытия перспективных молекул до прогнозирования успеха 

клинических испытаний. Данная статья проводит детальный анализ ключевых 

областей применения ИИ в фармацевтике, включая идентификацию мишеней, 

дизайн лекарственных молекул, виртуальный скрининг и анализ данных 

клинических исследований. Рассматриваются преимущества, которые ИИ 

приносит в индустрию, а также этические и регуляторные вызовы, стоящие на 

пути его широкого внедрения. 
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1. Введение: Необходимость трансформации фармацевтической индустрии 

Современная разработка лекарств — это сложный итеративный процесс, который 

начинается с базовых научных исследований и заканчивается выводом препарата 

на рынок. Высокий уровень неудач и колоссальные временные и финансовые 

затраты создают серьезные барьеры для инноваций. ИИ, с его способностью 

анализировать огромные массивы данных и выявлять скрытые закономерности, 

становится мощным катализатором, который может значительно сократить этот 

процесс. Применение ИИ позволяет исследователям не только ускорить поиск, но 

и принимать более обоснованные решения на каждом этапе. 
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2. Применение ИИ на ранних стадиях разработки 

Искусственный интеллект оказывает наибольшее влияние на самые ранние и 

наиболее неопределенные этапы разработки лекарств. 

2.1. Идентификация мишеней для лекарств 

Выбор правильной биологической мишени (например, белка или гена) для 

воздействия — первый и самый важный шаг. Традиционно это делается методом 

проб и ошибок. ИИ-системы, обученные на обширных базах данных (геномные, 

протеомные, транскриптомные), могут анализировать сложные биологические 

сети, выявлять причинно-следственные связи заболеваний и предсказывать, какие 

мишени с наибольшей вероятностью дадут терапевтический эффект. Это 

позволяет сосредоточить усилия на наиболее перспективных направлениях. 

2.2. Генерация и дизайн лекарственных молекул 

Создание новых молекул с нужными свойствами — это сложная задача с 

огромным пространством возможностей. 

Генеративные модели: ИИ, в частности генеративно-состязательные сети 

(GAN) и диффузионные модели, могут "генерировать" новые, никогда ранее не 

существовавшие молекулы, обладающие желаемыми фармакологическими 

свойствами. Например, можно обучить модель создавать молекулы, которые 

хорошо связываются с определенным белком-мишенью, что значительно 

ускоряет поиск потенциальных кандидатов. 

Виртуальный скрининг: Это метод, при котором ИИ-модели используются для 

прогнозирования, как тысячи или даже миллионы существующих молекул будут 

взаимодействовать с мишенью. Это позволяет быстро отсеять неэффективные 

соединения и выбрать наиболее перспективные для дальнейшего тестирования, 

что является значительно более быстрым и дешевым процессом, чем физический 

скрининг в лаборатории. 

3. Оптимизация и ускорение клинических испытаний 

После того как перспективный препарат-кандидат найден, его нужно 

протестировать в ходе клинических испытаний. ИИ и здесь предлагает решения 

для повышения эффективности. 

3.1. Подбор пациентов для исследований 

Клинические испытания требуют большого количества пациентов, 

соответствующих строгим критериям. ИИ-алгоритмы могут анализировать 

данные электронных медицинских карт и другие источники, чтобы быстро 

идентифицировать и рекрутировать подходящих кандидатов, что значительно 

сокращает время, необходимое для набора. 
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3.2. Прогнозирование успеха и оптимизация дизайна испытаний 

С помощью ИИ можно анализировать данные из предыдущих клинических 

испытаний, чтобы предсказывать, с какой вероятностью новый препарат пройдет 

каждую фазу. Это позволяет оптимизировать дозировки, дизайн исследований и 

даже прекращать бесперспективные проекты на ранних стадиях, экономя 

огромные ресурсы. 

4. Вызовы, этика и перспективы 

Несмотря на очевидные преимущества, широкое внедрение ИИ в фармацевтику 

сталкивается с рядом серьезных вызовов. 

Качество данных: Эффективность ИИ-моделей напрямую зависит от качества и 

количества обучающих данных. Фрагментированность медицинских записей и 

ограниченность данных о редких заболеваниях могут стать серьезным 

препятствием. 

Регуляторные вопросы: Агентства по контролю за лекарствами (например, 

FDA) должны разработать четкие правила для одобрения препаратов, 

разработанных с помощью ИИ. 

Этические вопросы: Использование ИИ в медицине поднимает вопросы о 

конфиденциальности данных пациентов, а также о прозрачности и объяснимости 

решений, принимаемых алгоритмами. 

Заключение 

Искусственный интеллект — это не просто новый инструмент, а фундаментальная 

сила, которая трансформирует фармацевтическую индустрию. От ранних этапов 

дизайна молекул и виртуального скрининга до оптимизации клинических 

испытаний, ИИ позволяет ускорить процесс, снизить затраты и увеличить 

вероятность успеха. Внедрение ИИ в разработку лекарств — это сложный, но 

необходимый шаг на пути к созданию более эффективных и доступных методов 

лечения. 
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