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ها و طراحی بینی واکنشکاربرد هوش مصنوعی در پیش

 های جدید مولکول

 مقدمه 

توجهی در علوم پایه ایجاد کرده است.  ها تحول قابلهای اخیر، پیشرفت فناوری اطلاعات و افزایش توان پردازشی رایانهدر دهه

بینی خواص های مدرن در زمینه پیش های محاسباتی به بخش مهمی از پژوهششیمی نیز از این تحول تأثیر پذیرفته و روش

ها، هوش مصنوعی، یادگیری اند. در میان این روشها و کشف مواد جدید تبدیل شدهمواد، طراحی ترکیبات، بررسی واکنش

ها و استخراج  ها در پردازش حجم عظیمی از دادهاند. توانایی این فناوریای پیدا کردهویژه یادگیری عمیق جایگاه ویژهماشین و به

 .راهم کرده استهای جدیدی برای حل مسائل دشوار شیمیایی فالگوهای پیچیده، فرصت

های شیمیایی است. در یک واکنش آلی، نتیجه واکنش بینی واکنشترین کاربردهای هوش مصنوعی در شیمی، پیشیکی از مهم

تنها به ساختار مواد اولیه وابسته نیست، بلکه عواملی مانند نوع حلال، دما، فشار، کاتالیزگر، زمان واکنش، غلظت و نسبت مواد 

پذیر  های ممکن از نظر زمان و هزینه عملاً امکانتوانند بر محصول نهایی و بازده تأثیر بگذارند. بررسی تجربی همه حالتنیز می

این رو، مدل از  از واکنشهای هوش مصنوعی مینیست.  یادگیری  با  انجامتوانند  را پیششده، واکنشهای  و  های جدید  بینی 

 .تر را برای آزمایش پیشنهاد کنندهای مناسبگزینه 

های جدید است. فضای شیمیایی بالقوه بسیار گسترده است و تعداد ترکیبات  کاربرد مهم دیگر هوش مصنوعی، طراحی مولکول 

ها بسیار بیشتر است. بنابراین، یکی از مسائل اصلی در شیمی مدرن،  های تجربی برای بررسی مستقیم آن ممکن از ظرفیت روش 

توانند با توجه به  های مولد هوش مصنوعی میوجوی هوشمندانه این فضای عظیم است. مدلهایی برای جستپیدا کردن روش

 .های این ساختارها را ارزیابی کنندکننده، ویژگیبینیهای پیشخواص مورد نظر، ساختارهای جدیدی تولید کنند و سپس مدل

های مختلف مانند  ای از ویژگیای دارد، زیرا یک مولکول دارویی مناسب باید مجموعهاین فناوری در شیمی دارویی اهمیت ویژه

تواند به جای  فعالیت زیستی، حلالیت، پایداری، سمیت پایین و قابلیت سنتز مناسب را داشته باشد. بنابراین، هوش مصنوعی می

 .تر را شناسایی کندهای امیدوارکنندهبررسی تصادفی تعداد بسیار زیادی مولکول، گزینه

های آموزشی، سوگیری ها، هوش مصنوعی جایگزین دانش شیمیایی و آزمایش تجربی نیست. کیفیت دادهبا وجود این پیشرفت

ترین  های محاسباتی از مهمها و تفاوت میان شرایط واقعی آزمایشگاه و دادههای داده، محدودیت تعمیم مدلموجود در پایگاه

های این حوزه هستند. از این رو، بهترین رویکرد، ترکیب توانایی محاسباتی هوش مصنوعی با دانش و تجربه شیمیدان چالش

 .است

 هوش مصنوعی و یادگیری ماشین در شیمی  .۱

ها الگو استخراج کرده دهند از دادهها امکان میشود که به سامانههای محاسباتی گفته میای از روشهوش مصنوعی به مجموعه

 .های هوش مصنوعی، یادگیری ماشین استترین شاخه گیری کنند. یکی از مهمبینی یا تصمیمها پیشو بر اساس آن
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شود. برای مثال، در یک سیستم  ای از قواعد توسط متخصص تعریف میهای سنتی، برای حل یک مسئله معمولاً مجموعه در روش

تواند مشخص کند که یک گروه عاملی در حضور یک واکنشگر خاص چه تغییری خواهد کرد. این  مبتنی بر قواعد، شیمیدان می

های ممکن را با  تر از آن است که بتوان تمام حالتشده مفید است، اما شیمی آلی بسیار پیچیدههای شناختهروش در واکنش

 .ای محدود از قواعد توصیف کردمجموعه 

ای گیرد. اگر مجموعههای موجود یاد میشده، از نمونهجای دریافت تمام قواعد از پیش تعیین در یادگیری ماشین، الگوریتم به

ها،  دهندهتواند روابط آماری موجود میان واکنشها واکنش شیمیایی در اختیار مدل قرار گیرد، الگوریتم میشامل هزاران یا میلیون

 .شرایط واکنش و محصولات را استخراج کند

زیرمجموعه  نیز  عمیق  شبکه یادگیری  از  که  است  ماشین  یادگیری  از  میای  استفاده  چندلایه  عصبی  شبکههای  این  ها  کند. 

های اخیر در مسائل شیمیایی کاربرد  توانند روابط بسیار پیچیده میان ورودی و خروجی را یاد بگیرند و به همین دلیل در سالمی

 .اندای پیدا کردهگسترده

بینی محصولات واکنش،  بینی خواص مولکولی، پیشترین کاربردهای هوش مصنوعی در شیمی شامل پیشطور کلی، مهمبه

 .سازی ساختار و کشف مواد جدید است، بهینهde novo طراحی شرایط واکنش، رتروسنتز، طراحی مولکولی

 های هوش مصنوعی ها برای مدلنمایش مولکول .۲

از آنکه یک مدل هوش مصنوعی بتواند مولکول یا واکنش شیمیایی را تحلیل کند، ساختار شیمیایی باید به فرم قابل   پیش 

 .است SMILES های متداول، نمایش مولکول با استفاده ازپردازش برای رایانه تبدیل شود. یکی از روش

SMILES دهد.  صورت یک رشته متنی نشان میها را بهها و پیوندهای آنیک نمایش خطی از ساختار مولکولی است که اتم

داده   Transformer هایی مانندهای متنی به مدلها مانند توالیکند که مولکول این امکان را فراهم می SMILES استفاده از

 .شوند

اتم مولکولی،  است. در گراف  به شکل گراف  مولکول  نمایش  بهروش مهم دیگر،  بهها  پیوندها  و  تعریف  عنوان گره  یال  عنوان 

هایی مانند نوع عنصر، بار، هیبریداسیون و تعداد پیوندها را مشخص کرد. برای پیوندها نیز  توان ویژگیشوند. برای هر اتم میمی

 .توان نوع پیوند، آروماتیک بودن و اطلاعات استریوشیمیایی را وارد مدل کردمی

است. از آنجا که ساختار مولکولی ذاتاً یک گراف است، این روش  GNN های عصبی گرافی یااین نوع نمایش پایه اصلی شبکه

 .تواند اطلاعات توپولوژیکی را به شکل مناسبی در اختیار مدل قرار دهدمی

های نهفته نیز توصیف  ها، بردارهای ویژگی یا نمایشFingerprint ها را با استفاده ازتوان مولکول علاوه بر این دو روش، می

تواند یاد بگیرد تا حد زیادی به نحوه نمایش داده  کرد. انتخاب نمایش مناسب اهمیت زیادی دارد، زیرا اطلاعاتی که مدل می

 .وابسته است

۳. Transformer بینی واکنش و کاربرد آن در پیش 

Transformer های اخیر است. این معماری در ابتدا برای پردازش زبان  های یادگیری عمیق در سالترین معمارییکی از مهم

 .سازی وابستگی میان عناصر یک توالی باعث شد به حوزه شیمی نیز وارد شودطبیعی توسعه یافت، اما قابلیت آن در مدل
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های  تواند اهمیت بخشمی Attention یا توجه است. مدل با استفاده از Attention سازوکار Transformer مبنای اصلی

کنند،  صورت ترتیبی پردازش میها را بههای بازگشتی که دادهمختلف ورودی را هنگام تولید خروجی تعیین کند. برخلاف شبکه

Transformer صورت موازی بررسی کندهای مختلف یک توالی را بهقادر است روابط میان قسمت. 

را بهدر شیمی می نمایش Sequence-to-Sequence صورت یک مسئلهتوان یک واکنش  این حالت،   در نظر گرفت. در 

SMILES کند رشتهشود و مدل تلاش میمواد اولیه و واکنشگرها به مدل داده می SMILES محصول را تولید کند. 

Molecular Transformer های این کاربرد استترین نمونهشدهیکی از شناخته. Schwaller   و همکاران نشان دادند که

حدود   Top-1 داده متداول، دقتهای شیمیایی استفاده شود و در یک مجموعه بینی واکنشتواند برای پیشاین معماری می

 .(Schwaller et al., 2019) درصد به دست آورد ۹3٫۷حدود  Top-2 درصد و دقت ۹۰٫۴

ها یاد بگیرد. بنابراین، نیازی نبود  اهمیت این نتیجه در آن است که مدل توانست بسیاری از الگوهای واکنش را مستقیماً از داده

 .صورت دستی در سیستم تعریف شوندهای مختلف بهتمام قواعد مربوط به واکنش

Transformer بینی  تواند در رتروسنتز نیز مورد استفاده قرار گیرد. در این حالت، به جای پیشبینی محصول میعلاوه بر پیش

 .دهدسازهای احتمالی را پیشنهاد میها، مدل از مولکول هدف شروع کرده و پیشدهندهمحصول از واکنش 

های فضایی  یک نمایش متنی از مولکول است و تمام ویژگی SMILES این است که Transformer هاییکی از محدودیت

معتبر داشته  SMILES تواند چندین نمایشدهد. همچنین یک مولکول میصورت مستقیم نشان نمیبعدی ساختار را بهو سه

 .تواند به افزایش مقاومت مدل کمک کندهای متنوع میباشد. بنابراین، آموزش مدل با نمایش

 GNN های عصبی گرافی یاشبکه .۴

GNNهای یادگیری عمیق برای پردازش ساختار مولکولی هستند. دلیل اصلی این موضوع آن است که ترین روشها از مهم

 .طور طبیعی ساختار گرافی دارندها بهمولکول 

شود. سپس مدل از طریق فرایندی به عنوان یک یال در نظر گرفته میعنوان یک گره و هر پیوند به، هر اتم بهGNN در یک

 .کندهای مجاور را منتقل میاطلاعات میان اتم Message Passing نام

های همسایه است. با تکرار این  های اتمهای خودش و ویژگیترین حالت، نمایش یک اتم در لایه بعدی تابعی از ویژگیدر ساده

 .تر هر اتم را استخراج کندتواند اطلاعات مربوط به محیط شیمیایی گستردهفرایند، مدل می

ها، پیوندها، قطبیت و ساختار کلی مولکول تواند اطلاعات مربوط به نوع اتمبینی حلالیت باشد، مدل میبرای مثال، اگر هدف پیش

 .بینی استفاده کندرا به یک نمایش عددی تبدیل کند و سپس از آن برای پیش

GNNتوان پذیری کاربرد دارند. همچنین میبینی خواص فیزیکی و شیمیایی، سمیت، فعالیت زیستی، انرژی و واکنشها در پیش

 .ها برای تشخیص مرکز واکنش استفاده کرداز آن 

طور کامل در گراف ساده قابل مشاهده  بعدی مولکول بههای دوبعدی این است که اطلاعات سهGNN هاییکی از محدودیت

های  توانند توپولوژی یکسان اما هندسه فضایی متفاوت داشته باشند. از این رو، مدلنیست. دو مولکول یا دو کانفورماسیون می

 .های فضایی را نیز در نظر بگیرنداند تا اطلاعات هندسی و تقارنها توسعه یافتهEquivariant GNN بعدی وسه 
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 GAN های مولد تخاصمی یاشبکه .۵

GAN یا Generative Adversarial Network  های مولد است. این معماری از های مهم در حوزه مدلیکی از معماری

 .Discriminator و Generator :شوددو شبکه تشکیل می

Generator های جدید را بر عهده دارد ووظیفه تولید نمونه Discriminator های  های واقعی را از نمونهکند نمونهتلاش می

 .شودصورت رقابتی انجام میتولیدشده تشخیص دهد. آموزش این دو شبکه به

بررسی کند که آیا این ساختارها   Discriminator تواند ساختارهای جدید ایجاد کند و می Generatorدر طراحی مولکولی، 

 .های واقعی شباهت دارند یا خیربه توزیع مولکول 

ها  توان مقادیر پیکسلدر شیمی، گسسته بودن ساختار مولکولی است. در تصویر می GAN یکی از مشکلات اساسی استفاده از

تواند باعث ایجاد ساختاری  صورت پیوسته تغییر داد، اما در یک مولکول، اضافه یا حذف کردن یک اتم یا تغییر یک پیوند میرا به 

 .از نظر شیمیایی نامعتبر شود

معماری مشکل،  این  حل  گرافبرای  تولید  برای  یافتههایی  توسعه  مولکولی  روشهای  این  در  تواند  می Generatorها،  اند. 

 .ها و پیوندها تولید کندهایی از اتمگراف

شناخته مشکلات  از  گسترده Mode Collapse ها GAN شدهیکی  تنوع  تولید  جای  به  مدل  حالت،  این  در  از است.  ای 

شود، زیرا  کند. این موضوع در طراحی مولکولی مشکل مهمی محسوب میها، تعداد محدودی ساختار مشابه تولید میمولکول 

 .وجوی بخش وسیعی از فضای شیمیایی استیکی از اهداف اصلی مدل مولد، جست 

این محدودیت داشته GANها،  با وجود  مولد  مولکولی  توسعه طراحی  مهمی در  نقش  برای مدلها  را  زمینه  و  مولد  اند  های 

 .اندتر فراهم کردهپیشرفته 

 VAE خودرمزگذار متغیر یا .۶

Variational Autoencoder یا VAE های جدید است. درروشی دیگر برای تولید مولکول VAEمولکول ابتدا توسط ، 

Encoder شود و سپسبه فضای نهفته منتقل می Decoder کند ساختار مولکولی را از این نمایش بازسازی کندتلاش می. 

شود. بنابراین  صورت یک توزیع احتمالی مدل میمعمولی در این است که فضای نهفته به Autoencoder با VAE تفاوت اصلی

 .های جدید ساختمولکول Decoder توان نقاط جدیدی از فضای نهفته انتخاب کرد و با استفاده ازمی

 VAE .سازی مولکولی اهمیت زیادی دارد. فرض کنیم تعدادی مولکول دارای خواص مطلوب هستنداین ویژگی برای بهینه

 .تر بگرددتواند در این فضا به دنبال نواحی مناسبها را در فضای نهفته قرار دهد و سپس الگوریتم میتواند ساختار آنمی

تواند فعالیت  کننده میبینیکننده ترکیب کرد. مدل پیشبینیتوان این فضای نهفته را با یک مدل پیشدر طراحی دارو، می

تری سازی تلاش کند نقاطی را پیدا کند که عملکرد مطلوبزیستی یا سایر خواص مولکول را تخمین بزند و سپس الگوریتم بهینه

 .دارند
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درستی  های شیمیایی را بهنیز تولید ساختارهای شیمیایی نامعتبر است. اگر معماری مدل نتواند محدودیت VAE مشکل اصلی

 .پذیر نیستندهایی تولید شوند که از نظر ظرفیت پیوندی یا ساختار شیمیایی امکانلحاظ کند، ممکن است مولکول

با نمایشVAEبه همین دلیل،   های اعتبارسنجی ساختار  های شیمیایی و روشهای گرافی، محدودیتهای مولکولی معمولاً 

 .شوندترکیب می

 در طراحی مولکولی  Diffusion هایمدل  .۷

های اخیر توجه زیادی در طراحی های مولد هستند و در سالهای مدلیا انتشار از جدیدترین خانواده Diffusion هایمدل

 .اندمولکولی به خود جلب کرده

کند تا داده  شود و این فرایند در چندین مرحله ادامه پیدا میدر فرایند انتشار، ابتدا مقدار مشخصی نویز به داده اصلی اضافه می

گیرد این فرایند را معکوس کند؛ یعنی از یک داده نویزی شروع  اولیه به توزیعی تقریباً تصادفی تبدیل شود. سپس مدل یاد می

 .مرحله ساختار منظم را بازسازی کندبه کرده و مرحله

 :شودصورت مفهومی، فرایند به دو بخش تقسیم میبه

 نویزی توزیع ← نویز تدریجی افزودن ←مولکول واقعی 

 :و در جهت معکوس

 جدید  مولکول ← نویز تدریجی  حذف ←توزیع نویزی 

تواند از یک نمونه تصادفی، ساختار مولکولی جدید  گیرد که در هر مرحله چگونه نویز را حذف کند. در نهایت میمدل یاد می

 .تولید کند

سازی فرایند تولید است. برای مثال،  های متنوع و امکان شرطیقابلیت تولید نمونه Diffusion Models یکی از مزایای مهم

 .هایی با ویژگی مشخص هدایت کردتوان مدل را به سمت تولید مولکول می

ها را نیز در نظر  توانند مختصات فضایی اتمبعدی میهای سهبعدی مولکول اهمیت زیادی دارد. مدلاین روش در طراحی سه

 .تر هستندهای مولکولی مناسبکنشبگیرند و به همین دلیل برای طراحی لیگاندها و بررسی برهم

 .توانند برای تولید ساختارهای کریستالی و طراحی مواد جدید مورد استفاده قرار گیرندهای انتشار همچنین میمدل

ها از نظر محاسباتی پیچیده هستند و فرایند تولید معمولاً شامل مراحل متعددی است. همچنین، تولید  با این حال، این مدل

 .پذیر بودن سنتز آن نیستیک ساختار معتبر از نظر مدل لزوماً به معنی امکان

 های هوش مصنوعی مقایسه روش .۸
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محور های توالیخصوص برای دادهبه Transformer .های ذکرشده نقاط قوت و ضعف خاص خود را دارندهر یک از معماری

هایی که ساختار گرافی مولکول اهمیت دارد، انتخاب برای داده GNN .ها مناسب استبینی واکنشو پیش SMILES مانند

 .شودتری محسوب میطبیعی

GAN و VAE های اولیه طراحی مولکولی مولد اهمیت زیادی داشتندعمدتاً در نسل. VAE   به دلیل ایجاد فضای نهفته قابل

های واقعی تمرکز  هایی مشابه توزیع دادهبر تولید نمونه GAN سازی ساختاری مناسب است، در حالی کهوجو، برای بهینه جست 

 .دارد

Diffusion Models اندبعدی مورد توجه قرار گرفتههای اخیر به دلیل قابلیت تولید ساختارهای پیچیده و سهدر سال. 

صورت ترکیبی استفاده کرد. برای مثال، یک سیستم  ها بهتوان از آنها الزاماً جایگزین یکدیگر نیستند. میدر عمل، این معماری

 Diffusion برای پردازش اطلاعات واکنش و Transformerهای ساختاری مولکول،  برای استخراج ویژگی GNN تواند ازمی

Model برای تولید ساختارهای جدید استفاده کند. 

 بینی شرایط واکنش و بازدهپیش .۹

بینی شود، هنوز باید مشخص بینی محصول تنها یک بخش از مسئله واکنش شیمیایی است. حتی اگر محصول صحیح پیش پیش

 .شود که واکنش تحت چه شرایطی انجام خواهد شد

توانند نتیجه واکنش را تغییر دهند. یادگیری ماشین  دما، فشار، نوع حلال، غلظت، مقدار کاتالیزگر، زمان و سرعت افزودن مواد می

 .سازی کندهای تجربی موجود، ارتباط میان شرایط واکنش و بازده را مدلتواند با استفاده از دادهمی

است. در این رویکرد، مدل بر اساس   Bayesian Optimization سازی بیزی یاهای مهم برای این کار، بهینهیکی از روش

رود بازده را افزایش دهند یا اطلاعات جدید و ارزشمندی کند که احتمال میهای قبلی، شرایطی را انتخاب مینتایج آزمایش

 .برای مدل فراهم کنند

 .های لازم برای یافتن شرایط بهینه را کاهش دهدتواند تعداد آزمایشاین روش می

تواند روی با این حال، بازده واکنش متغیری پیچیده است. نحوه انجام آزمایش، خلوص مواد، تجهیزات و روش جداسازی می

 .قطعیت قابل توجهی باشندهای بازده ممکن است دارای عدمشده بازده اثر بگذارد. بنابراین، دادهمقدار گزارش 

 ریزی مسیر سنتزیرتروسنتز و برنامه .۱۰

رتروسنتز یکی از کاربردهای مهم هوش مصنوعی در شیمی آلی است. در این روش، از مولکول هدف شروع شده و ساختار آن  

 .شودتر تقسیم میسازهای سادهبه پیش

سازهای احتمالی را  تواند پیوندهایی را که احتمالاً در مسیر سنتزی مناسب هستند شناسایی کند و پیشهوش مصنوعی می

 .پیشنهاد دهد



۷ 

 

ها را بر اساس معیارهایی مانند تعداد مراحل، احتمال موفقیت،  تواند آناگر چندین مسیر مختلف وجود داشته باشد، سیستم می

 .بندی کنددر دسترس بودن مواد اولیه و پیچیدگی واکنش رتبه

ترین مسیر همیشه بهترین مسیر نیست. یک مسیر ممکن است تعداد مراحل کمی داشته باشد، اما  نکته مهم این است که کوتاه

های هوش مصنوعی باید معیارهای عملیاتی، اقتصادی  نیازمند مواد اولیه گران یا شرایط بسیار حساس باشد. از این رو، سیستم

 .محیطی را نیز در نظر بگیرندو زیست

 .ای دارداین موضوع در تولید ترکیبات دارویی و مواد شیمیایی با ارزش بالا اهمیت ویژه

 های جدیدمولکول de novo طراحی .۱۱

به معنای ایجاد ساختارهای مولکولی جدید بدون محدود شدن به ترکیبات موجود است. در این روش، مدل   de novo طراحی

 .کند ساختارهایی تولید کند که خواص مورد نظر را داشته باشندمولد تلاش می

برای مثال، در طراحی یک ترکیب دارویی ممکن است هدف تولید مولکولی با فعالیت زیستی بالا، حلالیت مناسب، سمیت پایین  

 .و قابلیت سنتز مناسب باشد

سازی چندهدفه تعریف کرد. یک مولکول ممکن است در یک ویژگی عملکرد  توان به شکل یک مسئله بهینه این مسئله را می

 .بسیار خوبی داشته باشد اما در ویژگی دیگری ضعیف باشد

زمان حلالیت  کنش آن با یک هدف زیستی را افزایش دهد، اما همگریزی یک مولکول ممکن است برهم برای مثال، افزایش آب

 .آن در آب را کاهش دهد. بنابراین طراحی مولکولی نیازمند ایجاد تعادل میان چندین ویژگی است

 .(Du et al., 2024) زمان در فرایند تولید وارد کنندصورت همها را بهکنند این محدودیتهای مولد جدید تلاش میمدل

 کاربرد هوش مصنوعی در کشف دارو  .۱۲

ای دارد. کشف دارو فرایندی پیچیده است که  هایی است که هوش مصنوعی در آن کاربرد گسترده شیمی دارویی یکی از حوزه

 .های دارویی استسازی ساختار و ارزیابی ویژگیشامل شناسایی هدف، طراحی ترکیبات اولیه، غربالگری، بهینه 

هایی  توانند ویژگیکننده میبینیهای پیشتواند در بسیاری از این مراحل نقش داشته باشد. برای مثال، مدلهوش مصنوعی می

 .دوستی، نفوذپذیری و سمیت احتمالی را تخمین بزنندمانند حلالیت، چربی

 .ها قرار دارندتواند ساختارهایی را پیشنهاد کند که احتمالاً در محدوده مطلوب این ویژگیسپس مدل مولد می

 .هایی که باید در آزمایشگاه سنتز و بررسی شوند کاهش پیدا کندشود تعداد مولکول این روش باعث می

های مختلف و با این حال، فعالیت زیستی یک مولکول تنها تابع ساختار آن نیست. محیط زیستی، متابولیسم، اتصال به پروتئین 

های تجربی تکمیل  بینی محاسباتی باید با آزمون توانند رفتار واقعی ترکیب را تغییر دهند. بنابراین، پیشعوامل فیزیولوژیک می

 .شود
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 های شیمیاییاهمیت داده  .۱۳

توانند عملکرد  ها بدون داده مناسب نمیترین مدلتوان زیرساخت اصلی هوش مصنوعی در شیمی دانست. حتی پیچیدهداده را می

 .قابل اعتمادی داشته باشند

آیند. با این  های داده واکنش، نتایج آزمایشگاهی و محاسبات نظری به دست میها، پایگاههای شیمیایی از مقالات، پتنتداده

 .ها ممکن است ناقص یا دارای خطا باشندحال، این داده

های متفاوت  ها و فرمتطور کامل گزارش نشده باشد یا یک ماده در منابع مختلف با نامبرای مثال، شرایط واکنش ممکن است به

 .ثبت شده باشد

شوند. در  های ناموفق در ادبیات علمی ثبت میهای موفق بیشتر از واکنشیکی دیگر از مشکلات، سوگیری انتشار است. واکنش 

 .ها ایجاد کندنتیجه، مجموعه داده ممکن است تصویری غیرواقعی از فضای واکنش

های غیرقابل اعتماد و ثبت  های تکراری، شناسایی دادهپردازش داده، استانداردسازی ساختارها، حذف دادهبه همین دلیل، پیش

 .کامل شرایط آزمایش اهمیت بسیار زیادی دارد

 قطعیت پذیری و عدمتعمیم  .۱۴

هایی  های جدید نیز عملکرد مناسبی داشته باشد. اگر مدل تنها روی واکنشیک مدل زمانی واقعاً مفید است که بتواند روی داده

 .های آموزشی هستند عملکرد خوبی داشته باشد، کاربرد آن محدود خواهد بودکه بسیار شبیه داده

های کاملاً جدید اهمیت بیشتری دارد. ممکن است مدل ساختاری را پیشنهاد کند که در داده  این مشکل در طراحی مولکول 

 .آموزشی نمونه مشابهی برای آن وجود نداشته باشد

ها با اطمینان بالا  بینیقطعیت اهمیت زیادی دارد. مدل باید بتواند مشخص کند که کدام پیشدر چنین شرایطی، تخمین عدم

 .اندقطعیت زیاد انجام شدهها با عدمبینیو کدام پیش

گیری آزمایشگاهی  درصد از نظر تصمیم  55بینی موفقیت  درصد با پیش  ۹8بینی موفقیت یک واکنش با احتمال  برای مثال، پیش

 .کاملاً متفاوت است

هایی متمرکز کند که  تواند به شیمیدان کمک کند منابع آزمایشگاهی را روی گزینه قطعیت میهای تخمین عدماستفاده از روش 

 .احتمال موفقیت بیشتری دارند

 های هوش مصنوعیتفسیرپذیری مدل  .۱۵

های عمیق مانند جعبه سیاه عمل  های مهم هوش مصنوعی در شیمی، مسئله تفسیرپذیری است. بسیاری از مدلیکی از چالش

 .ها همیشه مشخص نیستدهند، اما دلیل دقیق تصمیم آنکنند؛ یعنی خروجی مناسبی ارائه میمی



۹ 

 

در علوم شیمی، این موضوع اهمیت زیادی دارد. اگر مدل بگوید یک واکنش احتمال موفقیت بالایی دارد، شیمیدان ممکن است 

 .بینی شده استبخواهد بداند چه ویژگی ساختاری یا چه الگوی واکنشی باعث این پیش

 .بینی کمک کنندتوانند به شناسایی عوامل مؤثر بر پیشمی Explainable AI هایروش

تواند به کشف دانش جدید نیز کمک کند. اگر یک مدل الگویی را در مجموعه تفسیرپذیری علاوه بر افزایش اعتماد به مدل، می

عنوان یک فرضیه علمی تواند آن الگو را به ها شناسایی کند که قبلاً مورد توجه قرار نگرفته است، شیمیدان میبزرگی از داده

 .بررسی کند

ابزاری برای تولید فرضیه کننده نیست؛ بلکه میبینیبنابراین، مدل هوش مصنوعی در بهترین حالت تنها یک پیش های  تواند 

 .جدید شیمیایی نیز باشد

 ترکیب هوش مصنوعی با شیمی محاسباتی  .۱۶

کنار روشهوش مصنوعی می قرار گیرد. روشتواند در  استفاده  نیز مورد  مانند محاسبات  های سنتی شیمی محاسباتی  هایی 

ها تولید  توانند اطلاعات دقیقی درباره ساختار و انرژی مولکولمی Docking و Molecular Dynamicsمکانیک کوانتومی،  

 .کنند

توان از یادگیری ماشین  بر باشد. در چنین شرایطی میاما انجام این محاسبات برای تعداد بسیار زیادی مولکول ممکن است زمان

 .استفاده کرد  Surrogate Model برای ایجاد یک مدل جانشین یا

بیند  شود. سپس مدل یادگیری ماشین با استفاده از نتایج موجود آموزش میدر این رویکرد، ابتدا تعدادی محاسبه دقیق انجام می

 .بینی کندها را با هزینه محاسباتی کمتر پیشهای سایر مولکولتواند ویژگیو می

شوند و سپس  خصوص برای غربالگری مجازی بسیار مفید است. تعداد زیادی مولکول ابتدا با مدل سریع بررسی میاین روش به

 .گیرندتر قرار میهای منتخب تحت محاسبات دقیقتنها گزینه

 های خودکار و حلقه بستهآزمایشگاه  .۱۷

 .های آزمایشگاهی استاندازهای مهم آینده، ترکیب هوش مصنوعی با رباتیکی از چشم

شود و بر اساس آن آزمایش بعدی  شود، نتیجه تحلیل میکند، آزمایش انجام میدر روش سنتی، شیمیدان آزمایش را طراحی می

 .گرددطراحی می

 :تواند به شکل یک حلقه بسته انجام شوددر یک سیستم خودکار، این فرایند می

 بعدی  آزمایش طراحی → مدل مجدد آموزش → نتیجه تحلیل → رباتیک اجرای → آزمایش انتخاب →طراحی محاسباتی 

 .ها و کشف ترکیبات جدید را افزایش دهدسازی واکنشتواند سرعت بهینه این روش می
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های قبلی شرایط بعدی  تواند بر اساس نتایج آزمایشبرای مثال، اگر هدف پیدا کردن بهترین شرایط یک واکنش باشد، مدل می

 .شوددهد و نتیجه به مدل بازگردانده میرا پیشنهاد کند. ربات آزمایش را انجام می

 .کندوجو میتر جستگیرد و فضای آزمایش را هوشمندانه صورت پیوسته از نتایج واقعی یاد میدر این حالت، مدل به

 های کاربرد هوش مصنوعی در شیمیمحدودیت  .۱۸

 .های مهمی همراه استبا وجود مزایای متعدد، استفاده از هوش مصنوعی در شیمی با محدودیت

 .تواند الگوهای نادرست یاد بگیردهای آموزشی دارای خطا باشند، مدل نیز مینخستین محدودیت، کیفیت داده است. اگر داده

 .شدت کاهش پیدا کندهای خارج از محدوده آموزشی ممکن است بهپذیری است. عملکرد مدل روی دادهدومین مسئله، تعمیم

 .های دقیق اما دشوار برای توضیح ارائه دهندبینیهای پیچیده ممکن است پیشسومین چالش، قابلیت تفسیر است. مدل

چهارمین مسئله، قابلیت سنتز ساختارهای تولیدشده است. ممکن است یک مدل مولکولی تولید کند که از نظر ریاضی معتبر  

 .باشد، اما مسیر سنتزی عملی برای آن وجود نداشته باشد یا سنتز آن بسیار پرهزینه باشد

پنجمین محدودیت، تفاوت میان داده محاسباتی و واقعیت آزمایشگاهی است. شرایط واقعی آزمایش تحت تأثیر عواملی قرار  

 .گیرد که ممکن است در داده آموزشی مدل وجود نداشته باشندمی

، هزینه مواد اولیه، تعداد مراحل سنتز و پایداری شرایط واکنش  Synthetic Accessibility به همین دلیل، معیارهایی مانند

 .های هوش مصنوعی مورد توجه قرار گیرندباید در طراحی سامانه

 آینده هوش مصنوعی در شیمی .۱۹

طور توانند بهها میهای چندمنظوره و ترکیبی حرکت خواهد کرد. این مدلآینده هوش مصنوعی در شیمی احتمالاً به سمت مدل

 .های زیستی را پردازش کنندبعدی و دادهزمان اطلاعات مربوط به ساختار مولکولی، واکنش، خواص فیزیکی، هندسه سههم

صورت یکپارچه مدیریت هایی است که بتوانند از مرحله طراحی مولکول تا مرحله سنتز را بهیکی از مسیرهای مهم، توسعه مدل

بینی کند، قابلیت سنتز آن را ارزیابی کند و  تواند یک ساختار جدید تولید کند، خواص آن را پیشکنند. چنین سیستمی می

 .سپس بهترین مسیر سنتزی را پیشنهاد دهد

 .تواند توسط یک سامانه رباتیک انجام شود و نتایج برای اصلاح مدل مورد استفاده قرار گیرددر مرحله بعد، آزمایش می

شونده ایجاد کند که در آن هر آزمایش جدید اطلاعات بیشتری برای تواند یک چرخه خودتقویت چنین ساختاری در نهایت می

 .کندهای بعدی فراهم میگیری تصمیم

توسعه چنین سیستم این حال،  دادهبا  استانداردسازی  نیازمند  آزمایش، روشهایی  ثبت دقیق شرایط  ارزیابی معتبر،  ها،  های 

 .زیرساخت محاسباتی و همکاری میان متخصصان شیمی، علوم داده و مهندسی است
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بینی ساده خواص مولکولی هوش مصنوعی در حال تبدیل شدن به یکی از ابزارهای مهم شیمی مدرن است و کاربرد آن از پیش 

بینی  بینی محصولات واکنش، پیشتوانند در پیشهای مختلف یادگیری ماشین و یادگیری عمیق میفراتر رفته است. امروزه روش 

 .های جدید مورد استفاده قرار گیرندشرایط واکنش، طراحی مسیرهای سنتزی، رتروسنتز و تولید مولکول 

سازی روابط پیچیده،  و مدل SMILES هایبه دلیل توانایی در پردازش توالی Transformerهای موجود،  در میان معماری

 شودنمونه مهمی از این رویکرد محسوب می Molecular Transformer .ها بسیار مؤثر بوده استبینی واکنشدر پیش

(Schwaller et al., 2019).   ،در مقابلGNNبینی خواص و  ها به دلیل نمایش طبیعی مولکول به شکل گراف، برای پیش

 .تحلیل ساختار مولکولی مناسب هستند

GANها و VAEها مسیر مهمی را برای طراحی مولکولی مولد ایجاد کردند. GANها با استفاده از رقابت میان Generator 

وجو و ها با ایجاد فضای نهفته، امکان جست VAE قادر به تولید ساختارهای جدید هستند، در حالی که Discriminator و

های مولد،  عنوان نسل جدیدی از مدلبه  Diffusion Models های اخیر نیزکنند. در سالسازی مولکولی را فراهم میبهینه 

 .اندبعدی، مورد توجه قرار گرفتهخصوص در طراحی ساختارهای پیچیده و سهبه

تواند احتمال موفقیت  ها، نباید خروجی هوش مصنوعی را با حقیقت تجربی یکسان دانست. یک مدل میبا وجود این پیشرفت

تواند موفقیت آن را تأیید کند. همچنین مولکولی که از نظر محاسباتی  یک واکنش را بالا ارزیابی کند، اما تنها آزمایش واقعی می

 .های مطلوب است، الزاماً در آزمایشگاه قابل سنتز یا از نظر زیستی مؤثر نیستدارای ویژگی

های هوشمند بنابراین، آینده شیمی مبتنی بر هوش مصنوعی به جای حذف شیمیدان، به سمت همکاری میان شیمیدان و سامانه

بندی وجو و اولویتهای ممکن را جست ها و مولکولتواند فضای بسیار گسترده واکنشحرکت خواهد کرد. هوش مصنوعی می

 .تواند با استفاده از دانش مکانیزمی، تجربه آزمایشگاهی و قضاوت علمی، نتایج را ارزیابی کندکند، در حالی که شیمیدان می

های جدید  ها و واکنشتواند فرایند کشف مولکولهای خودکار میدر نهایت، ترکیب هوش مصنوعی، شیمی محاسباتی و آزمایش

تر وابسته باشد، به کیفیت داده،  های بزرگتر و هدفمندتر کند. موفقیت این رویکرد، بیش از آنکه صرفاً به ساخت مدلرا سریع 

 .های محاسباتی بستگی خواهد داشتتفسیرپذیری، اعتبارسنجی تجربی و ادغام دانش شیمیایی با روش
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